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Kurzfassung
CFD Simulation von Spurenstoﬀkondensation beim Absaugen von Koks in einem
Flugstromvergaser
Im Rahmen von Flugstromvergasungsversuchen kommt eine gekühlte Absauglanze zum Einsatz,
welche Gas- und Koksproben aus dem Prozess entnimmt. Die Koksproben werden anschließend
auf Ihre Spurenstoﬀanteile hin untersucht, um festzustellen, inwiefern sich über die Feststoﬀ-
analyse der Probe das Freisetzungsverhalten im Prozess darstellen lässt. Beim Absaugen der
Probe durch das schnelle Abkühlen der Gas/Koks Mischung Kondensation von bereits freige-
setzten Spurenstoﬀen ﬁndet statt. Ein besseres Verständnis des Kondensationsverfahrens wird
verlangt, nämlich, wie und wo Spurenstoﬀe kondensieren. Von alle möglichen Kondensationsfälle
wird Kondensation an Lanzenwand und Partikeln berücksichtigt und homogene Kondensation
vernachlässigt. Im Rahmen dieser Arbeit ist eine vereinfachte Geometrie des Systems in einem
CFD Modell nachgebildet. Die verfügbaren Werkzeuge von Fluent sind analysiert und nach
seiner Angemessenheit bewertet. Mithilfe von FactSage und Strömungsdaten wird eine erste
Gleichgewichtsannäherung berechnet. Die Ergebnisse sind mit von Fluent berechnete Ergebnisse
zu vergleichen. In Fluent Kondensationsmodelle sind mit UDFs implementiert und mittels Pa-
rameterstudien die Theorie der Kondensation ist veranschaulicht. Die Simulation wird für die
wichtigsten Spurenstoﬀe Verbindungen NaCl und KCl angewendet. Eine sehr kleine Menge von
Kondensation an der Partikel wird beobachtet, die Kondensation ﬁndet für beide Chloride im
Bereich von 99% an der Lanzenwand statt.
Schlagwörter: Spurenstoﬀe, Kondensation, Wandoberﬂächenkondensation, Partikeloberﬂä-
chenkondensation, Modellbildung
CFD Simulation of the condensation of trace gas condensation during extraction of coke
in an entrained ﬂow gasiﬁer
This project undergoes the study of sample taking in an entrained ﬂow gasiﬁer. A cooled sampling
lance is used to extract gas and coke from the reaction tube. The composition of trace elements in
the samples is analysed to determine whether a relation with regards to the releasing mechanisms
of the process can be deduced. With the given cooled sampling lance condensation of the already
released trace elements is expected. A better understanding of the condensing process is required,
namely, how and where does condensation occur. Of all possible condensation processes conden-
sation at the wall surface and at particles surface is considered, and homogeneous condensation
is neglected. In this work a simpliﬁed CFD model of the geometry of the system is built. The
available tools from Fluent are analysed and judged based on their adequacy. With the help of
FactSage and the ﬂow data an equilibrium solution is calculated. The results are to be compared
with those from Fluent. In Fluent the condensation models are implemented through UDFs and
by means of parameter studies the condensation theory is illustrated. The simulation is applied
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to the most relevant trace components NaCl and KCl. A very small amount of condensation
is observed at the particles surface, the condensation takes place for both chlorides 99% at the
lance wall.
Key words: Trace materials, condensation, wall condensation, particle surface condensation,
modeling
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Kapitel 1
Einleitung
Fossile Brennstoﬀe sind die wichtigsten Energieträger zur Stromerzeugung, insbesondere Kohle,
die die häuﬁgste ist. Sie sind aber Ursache von CO2 Emissionen, die eine große Wirkung auf glo-
bale Erwärmung haben. Kohlendioxid ist das wichtigste Treibhausgas und wird produziert durch
Energieverbrauchs bei der Verbrennung von kohlenstoﬀhaltigen fossilen Brennstoﬀe wie Kohle,
Erdgas und Erdöl. CO2 entsteht aus dem Prozess und wird in die Atmosphäre abgegeben. Für
fossile Brennstoﬀe sind die Emissionen hoch. Die technischen Möglichkeiten zur Reduzierung
von CO2 Emissionen sind eﬃzienter Strom- und Wärmeerzeugungstechnologien Verfahren zur
Nutzung erneuerbarer feste Brennstoﬀe, wie Biomasse und Abfall, und Technologien zur Koh-
lenstoﬀabscheidung und -speicherung. Kombinierten Zyklen für Erdgas mit Gasturbinen bieten
nach (Spliethoﬀ 2010) die höchsten Wirkungsgrade bei Stromerzeugung, von bis zu etwa 60%.
Ein solches System ist der IGCC.
1.1 Motivation
Der LES hat zwei Pilot-Flugstromvergaser PiTER 1.1a und BabiTER 1.1b (mit atmosphärischer
Flustromvergasung).
Das PiTER ist ein Druck-Flugstromreaktor zur Untersuch der Vergasungskinetik und der Spu-
renstoﬀfreisetzung fester Brennstoﬀe bei industrienahen Bedingungen (maximale Werte T=1800◦C
P=50 bar). Es gibt zahlreiche geforschte Aspekte in LES bezüglich IGCC, um davon eine echte
Alternative zu machen; diese Arbeit wird an die Spurenstoﬀelemente gewidmet. Die Spurenstof-
fe werden über die Kohle eingebracht, die eine Vielzahl von Elementen außer Wasserstoﬀ und
Kohlenstoﬀ mitbringen. Die Spurenelemente wie Stickstoﬀ, Schwefel und Chlor sind relevant
für die Schadstoﬀbildung. Die größte Problematik, die sie in Turbinen und Maschinen generie-
ren, sind u.a. Korrosion, Verschlackung und Fouling. Das ist eine große Motivation dafür, den
Bereich weiter zu forschen. Das Projekt HoTVeGas der LES untersucht unter anderem das Frei-
setzungsverhalten von Spurenkomponenten bei der Vergasung von Kohle. In dieser Arbeit ist
seine Relevanz eher in Zusammenhang mit der Ungenauigkeit die sie zu den Messwerte bringen
als mit der zahlreichen Probleme die sie stromabwärts bewirken.
1.2 Aufgabenstellung
Die Messung der Gaskomponenten in verschiedenen Stadien des Vergasungsprozesses ist für die
Untersuchung der Freisetzung von Alkaliverbindungen unabdingbar. Man kann in 1.1b am unte-
ren Ende die Probenahmenlanze sehen. Die Messung wird schematisch in A.3 repräsentiert. Der
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(a) PiTER (b) BabiTER
Abbildung 1.1: Schema der Versuchsanlagen [(Steibel)]
Vergaser wird durch die Öﬀnung am unteren Ende mit der Probelanze eingesetzt und Gasproben
können aus verschiedenen Positionen genommen werden. Das Ziel ist eine Korrelation zwischen
die gemessene Daten der Probe und die Zusammensetzung am Reaktionsrohr zu ﬁnden. Die
Probenahmelanze ist gekühlt, so dass die endothermische Reaktion gestoppt wird, aber damit
kommen andere Phänomene vor. Die Anhaltung der Reaktion durch Abkühlung in der Lanze
löst unkontrollierte Kondensation von Spurenstoﬀe aus.
Der Wunsch ist eine Schlussfolgerung der freigesetzten Menge an Gas zu treﬀen, durch den
Partikelanteil. Das Rechnen wird mit bekanntem Anteil im Gas gemacht. Die abgesaugte Probe
geht durch ein Filter und trennt Gas und Partikel. Die Messung der Zusammensetzung von den
ﬁltrierten Partikeln soll den Anteil im Gas entsprechen.
Die Messwerte haben ein Unterschied von 15% aber auch -15%. Dieses Verhalten ist unvor-
hersehbar, so dass keine Schlussfolgerung der freigesetzten Menge an Gas getroﬀen werden kann.
Der Unterschied zwischen gemessene Anteile ist nicht konstant sondern variiert stark, so dass
keine Korrelation hergeleitet darf.
Nach Betrachtung der Daten in 1.1 ist die Kondensation von Spurenstoﬀe als entscheidend
gedacht. Das Ziel der vorliegenden Arbeit ist die Implementierung einer CFD-Simulation, die
die Kondensation von Spurenstoﬀe darstellt, insbesondere an Chloride gezielt. Die erste Frage
ist, ob in der Lanze die Kondensation von Spurenstoﬀe stattﬁndet und sie vollständig ist. Infor-
mation wird gebraucht über die Kondensation, wie sein Verlauf ist, die Geschwindigkeit, womit
es kondensiert. Genauso wichtig wie wie schnell es ablagert sind die Orte der Ablagerung. Von
besondere Wichtigkeit ist das Depositionsverhalten.
Die Wichtigkeit von diesem Faktor kann man in 1.2 sehen. Drei mögliche Messungsfälle sind
2
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Tabelle 1.1: Atmosphärische Schmelzpunkte der wichtigsten Verbindungen nach (Perry und
Green 2008)
Spezies Schmelzpunt [◦C]
KCl 790
NaCl 800
KOH 380
NaOH 318
dargestellt. In 1.2a ist die Ablagerung meist an der Partikeloberﬂäche. Damit ist eine Abwei-
chung zwischen den gemessenen Anteilen möglich, aber dieser Fall würde keine Erklärung der
unvorhersehbaren Änderungen beim Messen mitbringen. In 1.2b ist die Ablagerung mehrheitlich
an der Wand der Lanze. Wenn die Ablagerung an der Wand geklebt bleiben würde, würde sich
eine größere Abweichung zwischen die gemessene Anteile ergeben, aber es würde nicht so viel
variieren. Eine begreiﬂiche Erklärung von dem wirklichen Verhalten ist, dass die an der Wand
deponierende Menge unkontrolliert fällt und mit dem Gas ausﬂießt. Dieser Auﬀassung ist in 1.2c
zu sehen.
Gasgemisch 
mit Kohle 
Partikel
Filter Messen der 
Zusammensetzung 
von Partikel
Gas
Lanze
(a) Ablagerung an der Partikelo-
berﬂäche
Gasgemisch 
mit Kohle 
Partikel
Filter Messen der 
Zusammensetzung 
von Partikel
Gas
Lanze
(b) Ablagerung an der Wand
Gasgemisch 
mit Kohle 
Partikel
Filter Messen der 
Zusammensetzung 
von Partikel
Gas
Lanze
(c) Ablagerung an der Wand zer-
bricht
Abbildung 1.2: Mögliche Fälle der Kondensation in dem Messaufbau
Natürlich ist so ein Verhalten schwierig mit einer Simulation darzustellen, es gibt zahlreiche
beteiligte Phänomene und ein Kriterium für den Fall von Ablagerungen ist unausführbar. Des-
wegen ist der Umfang dieser Arbeit einfacher, man soll so gut wie möglich den Fall bestimmen,
der die Wirklichkeit besser entspricht. Dafür sind die Ziele
• Ob die Kondensation in der Lanze vollständig ist.
• Wo in der Lanze die Kondensation stattﬁndet.
• Die Aufteilung in Wand- und Partikelablagerung zu diskriminieren.
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1.3 Gliederung der Arbeit
Diese Arbeit betrachtet die Simulation der Kondensation von Spurenstoﬀe bei der Absaugung.
Die Arbeit versucht die Kenntnisse von vorherigen Arbeiten zu erweitern, um die Komplexi-
täten des Problems besser zu verstehen, und sich an neuen Problemstellungen zu fokussieren.
In der Einleitung 1 wird ein allgemeiner Blick in dem globalen System geworfen und die gene-
relle Interesse an die Vergasung. Danach erklärt man in der Einleitung die genaue vorgestellte
Aufgabenstellung, ihre Nützlichkeit und Hauptinteresse für dieses konkrete Problem. In dem Ka-
pitel 2 theoretische Grundlagen wird über alle relevante auftretende Phänomene gesprochen, mit
Betonung auf Partikeltechnologie und Kondensation, die zwei wichtigste Aspekte.
Die Simulation wird mit der Werkzeuge FactSage und Fluent durchgeführt. Es folgt die Be-
schreibung der Darstellung des Systems (Geometrie, Vernetzung, Setup der Eigenschaften) für
den allgemeinen Fall in 3 und die Analyse der Ergebnisse der Berechnungen und Simulationen in
4 für Zwischenergebnisse und den allgemeinen Fall. Die Darstellung wird reihenfolglich gemacht,
um die Entwicklung des Modells vorzuweisen und stützende Daten stehen in Anhang A. Der
allgemeine Fall wird letztlich ausführlicher betrachtet und die vorhandenen Aufgabenstellungen
werden Ergebnisse basierend beantwortet.
Schließlich wird im Ausblick 5 eine Zusammenfassung der Arbeit, der getroﬀenen Annahmen
und wichtigsten Ergebnisse gemacht. Weitere Entwicklungen und Verbesserungen für das Modell
sind vorgeschlagen, alternative Modelle von Fluent, mit Schwerpunkt an praktische experimentel-
le Versuche für ein besseres Wissen der vorliegenden Phänomene, die die Benutzung von solcher
Probleme ermöglichen.
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Theoretische Grundlagen
Das System ist die Absaugung von Koks in einem Flugstromvergaser. Die Betrachtung ins Detail
des Systems gibt zahlreiche komplexe Reaktionen, Interaktionen und Phänomene die gleichzeitig
stattﬁnden. Sie sind am meistens zu komplex für den Umfang der Arbeit, die beste Lösung
ist so gut wie möglich das System zu vereinfachen. Die Abbildung 2.1 zeigt die verschiedene
Kondensationsverfahren, die stattﬁnden können.
Die zwei möglichen Kondensationsverfahren sind homogene und heterogene Kondensation.
Man bemerkt, dass zwei Orte bieten eine Oberﬂäche für heterogene Kondensation an. An der
Wand und an der Partikel. Für die Ziele der Arbeit ist der Unterschied zwischen Wand und
Partikel sehr bedeutend, die mögliche homogene Keimbildung und Wachstum nicht.
Das Modellieren mit Keimbildung und Keimwachstum ist sehr genau, hat aber viele mehr
unbekannte Konstanten zum Festlegen. Die Modelle für solche Beschreibung sind z.B. in (de la
Cuesta und Martínez 2004) deﬁniert, und sind von Typ exponentiell, mit zwei Unbekannte (pre-
exponentiell und exponentiell) für beide Keimbildung und Keimwachstum. Die in dieser Arbeit
betrachteten Systeme von Chloride sind nicht ausführlich studiert. Im Vergleich, ist die Keimbil-
dung und Wachstum für Wassersysteme oder übliche Mischungen mit Wasser viel mehr studiert
und verschiedene Daten sind für alle Modellkonstanten erhältlich. Eine experimentelle Einsetzung
ist auch in diesen Fällen viel einfacher.
Die klassische Theorie hält Wachstum von Keimen als Zufalls Markov-Prozess. Es wird als
Anlagerung von Molekülen zu bereits bestehenden Komplexen. Die Kondensation ist die Vergrö-
ßerung des Aggregats durch Addition von Moleküle Ag + A1 = Ag+1 und Verdunstung ist die
Verringerung durch Subtraktion von einer Moleküle des Aggregats Ag−A1 = Ag−1. Große Cluster
können sich durch Kollision von zwei kleinere Ai und Aj bilden mit der Reaktion Ai+Aj = Ai+j
oder sich in zwei kleinere trennen Ai+j = Ai + Aj . Mit Methoden der statistischen Mechanik
und des Monte-Carlo-Verfahrens hat sich gezeigt, dass der Beitrag dieser Reaktionen auf die
Keimbildungsrate klein ist und ignoriert werden kann. Kondensation erfolgt, wenn die Wachs-
tumsprozesse die Dissoziationsprozesse überwiegen, und die Anzahl von großen Clustern sich
erhöht.
Die homogene Keimbildung ist nach verschiedenen Quellen ((M.Volmer 1939), (Hirth und
Pound 1963)) sehr unwahrscheinlich. Aufgrund der Literatur, die dieses Verfahren als viel geringer
als die heterogene Kondensation hält, wird dieses Phänomen in der Arbeit nicht modelliert.
In dem System gibt es viel mehr auftauchende Phänomene. Besonders sind die Asche Partikel
daran beteiligt. Man kann eine Zusammenfassung von denen in A.4 sehen.
Denkbare mögliche Mechanismen sind Partikeladhäsion, Partikeltrennung, Partikelabstöße mit
Übertragung von Material (zwischen Partikel oder mit der Wand), Partikelablagerung an der
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1) Homogene 
Kondensation
2) Heterogene 
Kondensation an Wand
3) Heterogene Kondensation 
an Asche Partikel
1
2
3
Abbildung 2.1: Darstellung von Kondensationstypen
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Wand, Kondensation an der Wand, an der Partikel oder an der Wand abgelagerte Partikel und
Fall von an der Wand abgelagertem Material.
In (Aydin 2013) wurden inertiale Abstöße von Partikel berücksichtigt und es wurde in den
Simulationen festgestellt, dass ihr Beitrag viel geringer als die Ablagerung ist. Keine Daten liegen
für die beteiligten Spezies und die Simulation war für die homogen gebildeten Keime, während die
hier betrachteten Partikel Asche Partikel sind. Die mögliche Ablagerung von Stöße der Partikel
an der Wand und Kondensation an abgelagerter Partikel werden nicht berücksichtigt, basierend
auf die Annahme, dass ihrer Beitrag und dass der Anteil von Spurenstoﬀe die sie beinhalten sehr
gering ist und die Komplexität den Umfang der Arbeit übertriﬀt. Auf eine Modellierung von an
der Wand abgelagertem Material wird auch wegen Datenmangel verzichtet.
Tatsächlich können alle Interaktionen zwischen Partikel aufgrund der Mangel von Daten nicht
ohne große Vermutungen und Annahmen abgebildet werden. Die Asche Partikel erfahren eine
Menge von Phänomene, die zu komplex und unerforscht für eine adäquate Bearbeitung sind. Seine
Bewegungen sind nicht genau dargestellt. Der Partikeltransport ist sehr abhängig von ihrer Grö-
ße und hydrodynamische Kräfte deren Bewegung. Ihre Bewegung ist durch die Anziehungs- und
Abstoßungskräfte mit Partikel ihrer Nähe stark beeinﬂusst. Ein Eﬀekt von nachbaren Partikel
ist, dass kleine Partikel von große Partikel angeschleppt sind. Die Translations- und Rotations-
bewegungen der Partikel und die Interaktionskräfte zwischen ihnen während ihrer Annäherung
und Zusammenstößen bestimmen die Eigenschaften der gesamten Strömung der Teilchen.
Im Eﬀekt sind Teil der auftretende Kräfte und Phänomene perikinetisch vom Ursprung, d.h.
sie entstehen von Brownsche Translation oder Rotation der Partikel und ihrer Aggregate. Die
Brownsche Bewegung ist eine auf statistische Fluktuationen stammende Wärmebewegung von
Teilchen in Flüssigkeiten und Gasen, deren Intensität temperaturabhängig ist. Ein solches Phäno-
men ist Thermophorese. Thermophorese bezeichnet die Bewegung von Teilchen aufgrund eines
Temperaturgefälles innerhalb des Fluides und es tritt besonders bei Aerosolen und Staubteil-
chen in Luft auf. Die Nettoimpulse von Thermophorese sind anders je nach Partikelgröße. Eine
Berücksichtigung von denen verlangt die individuelle Betrachtung von Partikel. Perikinetische
Phänomene sind sehr schnell. Andererseits gibt es die orthokinetische Phänomene, die auf der
Partikelbewegung wegen Strömung von Flussmittel entstehen. Die relevanteste Phänomene sind
in diesem Fall orthokinetisch, weil Brownsche Bewegung für kleinere Partikel (<1µm) relevant
ist. Brownsche Bewegung wäre nur relevant für die richtige Darstellung von homogene Keime die
aus den Spurenstoﬀen gebildet würden. In der Arbeit sind sie nicht dargestellt, weil ihr Einﬂuss
sehr gering ist.
Ein wichtiger Mechanismus der Teilchenadhäsion ist die Koagulation. Koagulation ist ein Pro-
zess in dem Teilchen sich durch Anziehungskräfte von Kollisionen anhaften. Partikelanhäufung
wird für kleine Partikel (kleiner als 1µm) durch Brownsche Bewegung ausgelöst. Dieser Pro-
zess ändert die Partikelgrößenverteilung. Die Oberﬂäche der Partikel wird in einer Verringerung
der Gibbs Energie reduziert. Die Änderungen im Form, üblicherweise durch Verschmelzung,
wird nach (IUPAC) als Koaleszenz bezeichnet. Es hängt von einer Vielzahl von physikalisch-
chemischen Phänomene ab, aber die Interaktionen sind besonders durch Anzahl der Partikel-
Kollisionen Frequenz (von Partikelkonzentration und der Intensität der Strömung bestimmt)
und Partikeloberﬂächeneigenschaften gesteuert.
In einem System kollidieren die Teilchen aufgrund der Brownschen Bewegung oder durch äu-
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ßere Kräfte wie Rühren, Magnetfelder und elektrische Felder. Die Anzahl der Kollisionen und die
Kräfte zwischen den Partikeln bestimmen die Folge dieser Kollisionen, d.h., Aggregation oder Sta-
bilisierung (oder Trennung). Abstoßende Kräfte zwischen Partikel führen zu Stabilisierung und
Anziehungskräfte zu Aggregation. Die Interaktionen sind durch das Medium, wo sie stattﬁnden
und die Oberﬂäche chemische Zusammensetzung der Partikel deﬁniert. Die Überbrückungskräfte
promovieren Stabilisierung.
Die Rate der Aggregation hängt von der Wahrscheinlichkeit der Kollision von feinen Teil-
chen, die Wahrscheinlichkeit der Befestigung und Abtrennung während dieser Kollisionen ab.
(Smoluchowski 1917) hat Aggregation durch Brownsche Bewegung als perikinetische Aggregati-
on beschrieben. Aggregation mit langsames Rühren gefördert wird orthokinetische Aggregation
genannt. Weil nicht alle Kollisionen zu Aggregation führen, werden Ästimationen für eﬀektive
Kollisionen gemacht. Eine solche Ästimation laut (Fuchs 1934) ist
1
α
= 2
∫ ∞
2
exp
V
kT
dS
S2
(2.1)
wo k die Boltzmann Konstante ist und S = 2d/(rı + r) wo r der Radius einer Partikel ist.
Man kann diese eﬀektiven Kollisionen auch für den Fall von Stoﬀübertragung zwischen Stöße
implementieren. Diese Mechanismen sind aber noch unbekannter als Adhäsion und Trennung
von Partikel.
Die Hauptmechanismen für Teilchentrennung sind Zerstörung von größere Partikel durch Auf-
spaltung und Partikel Erosion. Adhäsive Kräfte und Partikeleigenschaften hängen zu großem Teil
von Konzentration und Molekulargewicht. Die Trennung ist eine wichtige Begrenzung der Kon-
densatwachstumsprozess. Nach einer längeren Zeitdauer ein Equilibrium der Größenverteilung
entwickelt sich durch den Ausgleich von Trennung und Befestigung. Die zwei Haupttrennungs-
methoden, Oberﬂächenerosion und großem Umfang Aufspaltung/Zersplitterung, wurden visuell
beobachtet in (Lee und Brodkey 1987) und zusätzlich kann die endliche Größenverteilung den
vorherrschenden Mechanismus hinweisen, wie in (Neesse u. a. 1987).
Beide Prozesse werden normalerweise experimentell bestimmt und mit empirische Modelle
abgebildet. In diesem Fall werden die Phänomene einfach vernachlässigt. Sein Beitrag wird Netto
als null gesetzt, die Phänomene gleichen sich aus.
Die wichtigsten theoretischen Grundlagen für die Modellierung werden nachfolgend erklärt,
mit Betonung auf Partikeltechnologie und Kondensation.
2.1 Erhaltungsgesetze
Eine Bewegung des Fluides entsteht durch Kräfte, wie Oberﬂächen-oder Volumenkräfte. Anhand
des Verhaltens von Fluid kann eine inkompressible oder kompressible Strömung sein; der Strö-
mungsart kann stationär oder instationär, laminar oder turbulent, reibungsfrei oder viskos sein.
Die Strömung ist von viele Faktoren beeinﬂusst. Ein Kontrollvolumen des Fluides wird deﬁniert,
um Aussage für die Fluidströmung herzuleiten.
Die wichtigsten Erhaltungsgesetze sind der Eigenschaften Masse 2.2, Impuls 2.3 und Energie
2.4.
∂
∂t
∫
V
ρdV +
∫
S
ρνndS = 0 (2.2)
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∂
∂t
∫
V
ρνdV +
∫
S
ρννndS =
∑
f (2.3)
∂
∂t
∫
V
ρφdV +
∫
S
ρφνndS =
∑
fφ (2.4)
2.2 Strömung durch Rohr
Der Strömungsvorgang ﬁndet in eine vollgefüllte Rohrleitung statt. Die Gasströmung in der
Lanze ist damit die bekannte Strömung durch Rohr. Bei laminarer ausgebildeter Strömung stellt
sich eine parabolische Geschwindigkeitsverteilung über den Rohrradius ein. Den laminaren Zu-
sammenhang gilt nicht in unbeschränkter Weise. Wenn der Durchﬂuss stetig erhöht wird, steigt
der Druckverlust ab einer bestimmten Geschwindigkeit erheblich stärker an, als man erwartet.
Gleichzeitig ändert sich in auﬀälliger Weise das Geschwindigkeitsproﬁl. Die Strömung ist in den
turbulenten Zustand übergegangen. Reynolds hat mit seine Versuche diese zwei Verhältnisse ge-
zeigt. Im laminar gibt es keine Vermischung mit benachbarten Schichten im Rohrquerschnitt,
kein Austausch von Flüssigkeitselementen. Bei Überschreiten eines bestimmten Wertes, ändert
sich die Bewegung. Seine Beobachtungen sind nur so zu deuten, dass ein Queraustausch diskre-
ter Flüssigkeitsteilchen stattﬁndet. Dieser Queraustausch ist ein Kennzeichen der Turbulenz. Bei
der Rohrströmung ﬁndet der Übergang von der laminaren zur turbulenten Strömung bei einer
kritischen Reynoldszahl von Rekr = 2320 statt. Dieser Wert wurde durch zahlreiche Versuche
und theoretisch festgestellt. Wie sich nachweisen lässt, ist die Reynoldszahl 2.5 das Verhältnis
von Trägheitskraft zu Reibungskraft. Bei großen Reibungskräften und kleinen Trägheitskräften
nimmt die Reynoldszahl kleine Werte an und die Strömung ist laminar. Entgegengesetzt, es
ist turbulent wenn die Trägheitskräfte überwiegen. Bei turbulenter Strömung gibt es erhöhter
Impulsaustausch quer zur Strömungsrichtung und Verﬂachung des Geschwindigkeitsproﬁls. Eine
voll ausgebildete turbulente Strömung ﬁndet ab Re = 104 statt.
Re =
DHUρ
µ
(2.5)
Bei einer Rohrströmung ist die Entwicklung der Grenzschicht (beide hydrodynamisch und
thermisch) aufgrund der geometrischen Beschränkung begrenzt. Die Strömung in dem wandna-
hen Bereich ist von besondere Bedeutung, da die wichtigsten Phänomene an der Wand auftreten.
Zusätzlich ist die geforschte Lanze extrem dünn, was die Bedeutsamkeit der Grenzschicht fördert.
Das drei Schicht-Modell unterteilt die Zone in drei Bereiche: viskose Unterschicht, Übergangs-
bereich und logarithmische Schicht. Die turbulente Grenzschichtströmung wird mit der Wand-
schubspannungsgeschwindigkeit uτ beschrieben. Mithilfe von uτ und die Wandeinheit `+ können
der turbulente Längenskala y+ und eine dimensionslose Geschwindigkeit u+ mit 2.7 hergeleitet
werden.
uτ =
√
τw
ρ
`+ =
ν
uτ
(2.6)
y+ =
y
`+
u+ =
u
uτ
(2.7)
Ein Graﬁk des wandnormalen turbulenten Grenzschichtproﬁls 2.2 zeigt die drei Bereiche: bis
y+ ≈ 5 in dem viskosen Unterschicht gilt u+ = y+, danach gibt es der Übergangsbereich, und für
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y+ > 30 gilt das logarithmische Gesetz u+ = 1κ ln y
+ +C+ mit Von Kármán Konstante κ = 0, 41
und C+ ≈ 5, 5 in Abhängigkeit zur Wand Rauheit. Für y+ > 200 − 1000 weicht die Kurve von
logarithmischem Gesetz zu geringere Werte ab. Das wird als Wake Gesetz bekannt.
Abbildung 2.2: Semilogarithmische Darstellung des wandnormalen turbulenten Grenz-
schichtsproﬁls u+/y+ [(Stemmer 2013)]
Für Wärmeleitungsphänomene ist die Nusselt-Zahl von großen Interesse. Die Nusselt-Zahl
bei voll ausgebildeter turbulenter Strömung in Rohr hat Gnielinski in einer Gleichung 2.8 für
zahlreiche gemessenen Nusselt-Zahlen angegeben1. Die turbulente Quervermischung im Kern
der Strömung sorgt dafür, dass die Temperaturgradienten in Wandnähe wesentlich höher als
bei laminarer. Die Stoﬀwerte sind auf die mittlere Flüssigkeitstemperatur bezogen. Für den
Übergangsbereich zwischen laminare und voll ausgebildete turbulente Strömung hat Gnielinski
auch eine Interpolationsgleichung angegeben, die den Übergangsbereich wiedergibt. Die Richtung
des Wärmestromes (in den Fall Kühlung) beeinﬂusst bei temperaturabhängigen Stoﬀwerten die
Wärmeübertragung. Dieser Einﬂuss kann durch den Faktor Pr/Prw berücksichtigt werden. Der
vergleicht die Prandtl-Zahl bei mittlere Temperatur mit diejeniger für die Wandtemperatur. Die
Prandtl-Zahl von Gasen ist nur wenig von der Temperatur abhängig, deswegen wird der Einﬂuss
der Temperaturabhängigkeit der Stoﬀwerte für Kühlen des Gases null.
NuD =
(f/8)(ReD − 1000)Pr
1 + 12, 7(f/8)1/2(Pr2/3 − 1) (2.8)
Die Energiebilanz einer Strömung mit chemischer Reaktion 2.9 muss für die Phasenumwand-
lung erfüllt sein. Diese Energiebilanzen lassen sich leicht aufstellen, wenn man abgestimmte
Enthalpie-Skalen verwendet. Verstanden ist damit, dass für die Elemente für T=0 K h=0 ge-
setzt wird und verfügt über die Nullpunkte der beteiligten Verbindungen in der Weise, dass sich
beim thermodynamischen Standard-Zustand für den Reaktionsenthalpien ∆hr am leichtesten zu
ﬁnden sind. ∑
Edukte
νı hı + ∆hr =
∑
Produkte
ν h (2.9)
1f ist der Friktion Faktor von Moody Diagramm (oder eine der alternative implizite Formel).
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Bei den Problemen treten normalerweise turbulente Strömungen auf. Die turbulenten Strömun-
gen sind bei großen Reynoldszahl, ab kritischer Reynoldszahl zu beobachten und ihre Eigenschaf-
ten sind unregelmäßige, zufällige Bewegung der Fluidteilchen; verstärkte Diﬀusion/Mischung
aufgrund der Fluktuationsbewegung und höher Wärmetransport. Sie haben eine empﬁndliche
Abhängigkeit von Anfangs- und Randbedingungen. Für die Beschreibung von turbulente Strö-
mungen wird an gemittelte Werte zurückgegriﬀen. Die Eigenschaften werden in zwei Teile zer-
legt, ein Mittelwert und eine Schwankung oder Störbewegung, die den Mittelwert überlagert.
Diese zerlegte Eigenschaften setzt man in die Navier-Stokes-Gleichungen ein und erhält man die
Reynolds gemittelte Navier-Stokes-Gleichungen. Diese Gleichungen enthalten zusätzliche Un-
bekannte, nämlich Reynoldsspannungen. Die Entscheidung auf einen Schließungansatz für die
zusätzliche Unbekannte (man erhält mehr Unbekannte als Gleichungen) oder Benutzung von
einem Modell, um das System zu lösen, ist was uns beschäftigt. Für den Fall wird ein Turbu-
lenz Modell gebraucht. Es ist nicht klar welches Modell sich besser an das Problem anpasst und
falls mehr als ein Modell benutzt werden kann, welches eine bessere Konvergenz ergibt. Es gibt
Unterschiede zwischen die Turbulenzmodelle und manchmal bedeutet das, dass die Ergebnisse
zwischen Modelle ein bisschen abweichen und gewählt wird das Modell, das sich besser an die
experimentelle Daten anpasst.
Die betrachtete Turbulenzmodelle sind k− , k−ω und Transition SST. Durch die zusätzliche
Modellierung mit Turbulenzmodelle werden mehrere Unbekannte generiert. Deswegen werden da-
zu durch eine halbempirische Modellierung die Turbulenzmodelle wie Wirbelviskositätsmodelle,
Reynoldsspannungsmodelle aufgebaut. Beim Wirbelviskositätsmodell werden die Reynoldspan-
nungen durch eine mittlere Scherrate und einer Wirbelviskosität ersetzt. Es ist zu beachten, dass
die Wirbelviskosität eine vom Turbulenzfeld abhängige Feldgröße ist. Je nach Anzahl der verwen-
deten Diﬀerentialgleichung wird das Wirbelviskositätsmodell auf Nullgleichungs-, Eingleichungs-
und Zweigleichungsmodell bestimmt, von denen die Zweigleichungsmodelle in Ingenieursberei-
chen am weitesten verbreitet sind.
Das k− -Modell ist ein weitverbreitetes Turbulenzmodell, die aus der turbulenten kinetischen
Energie k und der turbulenten isotropen Dissipationsrate  als Transportgleichung besteht. Durch
die Komplexität der Gleichung ist es schwer, die jeweiligen Terme zu modellieren. So kommt es
zur Vereinfachung mit einer Kalibration der Koeﬃzienten aus einer Referenzströmung. Aus die-
sem Grund kann das k−-Modell begrenzt nur bei Strömungen ohne starke Druckgradienten und
Ablösungen eingesetzt werden. So ist sie gut für Berechnungen in den inneren Strömungsfeldern
geeignet. Das k −  Modell hat den Nachteil, dass die Normalspannungen durch Boussinesq-
Annäherung gerechnet sind, was gleiche Größenordnung in die drei Richtungen ergibt (isotropi-
sche Turbulenz). Wenn sekundäre Ströme auftreten liefert das ungenaue Ergebnisse.
Das andere in Fluent vorhanden Zweigleichungsmodell ist das k − ω-Modell, die von Wilcox
aus turbulenter kinetischer Energie k und der turbulenten Frequenz ω der energiedissipierenden
Wirbel aufgebaut ist. Es gibt bei geringerer Grenzschichtauﬂösung genauere Werte aus und
ist somit besser für genaue Auﬂösung in wandnahen Bereich einzusetzen. Das Modell hat ein
Problem mit der Übereinstimmung mit den freien Strom Bedingungen. Dieses Problem muss
durch die Modellierungskoeﬃzienten angepasst werden.
11
Kapitel 2 Theoretische Grundlagen
Das SST-Turbulenzmodell (Shear-Stress-Transport) ist eine Kombination von k − ω-Modell
und k − - Modell. Damit hat es die Vorteile von beiden Turbulenzmodellen. In wandnahen
Bereichen des Strömungsfeldes ist das k−ω-Modell gut geeignet, dagegen liefert das k−-Modell
im wandfernen Bereich einen guten Wert. Hierdurch gibt sie auf das gesamte Strömungsfeld ein
gutes Ergebnis und ist normalerweise etwas genauer in seiner Vorhersage der Wandgrenzschicht.
Von allen Modelle wird anfangs das k − -Modell angewendet. Zurzeit ist das leistungsfä-
higste Modell für praktischen technischen Strömungsberechnungen. Es ist robust und genau für
viele turbulente Strömungen. In (Ansys INC. 2013a) wird empfohlen, die Benutzung des k − -
Modells in Kombination mit der verbesserte Wandbehandlung. Verbesserte Wandbehandlung ist
eine wandnahe Modellierungsmethode, die ein Zwei-Schicht-Modell mit erhöhter Wandfunktio-
nen kombiniert. Wenn das wandnahe Gitter gut genug ist, um die laminare Unterschicht zu lösen,
dann wird die verbesserte Wandbehandlung identisch mit der traditionellen Zwei-Schicht-Zonen-
Modell sein. Danach wird ein Studie gemacht über den Einﬂuss der verschiedenen Modelle und
die Abweichungen deren Ergebnisse.
2.4 Wärmeübertragung
Der Transport thermischer Energie aufgrund Temperaturunterschiedes ist Wärmeübertragung.
Die drei wichtigsten Vorgänge der Wärmetransport sind Strahlung, Konvektion und Konduktion.
Alle Vorgänge überlagern sich. Von denen ist in diesem Fall Strahlung am wichtigsten, aufgrund
der hohen Eintrittstemperatur (das Wesen der Abhängigkeit mit T 4 ergibt einen starken Einﬂuss
wegen hohe Temperaturen) und große Temperaturgefälle und darf nicht vernachlässigt werden.
Die Konduktion oder Wärmeleitung ist die Übertragung von Energie von energiereichen auf we-
niger energiereichen Partikel des Stoﬀes aufgrund deren Interaktionen ohne Materialtransport.
Fluide und besonders Gase sind weniger konduktiv. Die Konvektion beinhaltet zwei Mechanis-
men, Diﬀusion (Zufallsmolekularbewegung) und die makroskopische Bewegung des Fluides. Der
Fall ist von erzwungene Konvektion.
(2.10)
∂
∂t
(ρE) +∇ · (~v(ρE + p)) = ∇ · (keff∇T −
∑
j
hj ~Jj + (τ¯eff ~v)) + Sh
In (Ansys INC. 2013a) steht, dass Fluent die Energiegleichung 2.10 löst, mit keff die eﬀektive
Leitfähigkeit und ~Jj der Diﬀusionsﬂuss der Spezies j. Die Terme an der rechten Seite stehen für
Energieübertragung durch Wärmeleitung oder Konduktion, Spezies Diﬀusion, viskose Dissipation
und Sh Wärme der chemischen Reaktionen (oder andere volumetrische Wärmequelle wie die
diskrete Phase und die Quelle von Strahlungsmodell).
Die Strahlungswärmeübertragung muss in der Simulation enthaltet werden, weil die Strah-
lungswärmestrom Q˙ = σ (T 4max−T 4min) im Fall wesentlich größer als Konduktion oder Konvektion
ist. Physikalische Modelle mit Konvektion und Konduktion sind einfachere wohingegen Strahlung
Modelle komplexer sind. Fluent kann die Energiegleichung mit allen gewählten Wärmeübertra-
gungsphänomenen lösen.
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2.4.1 Strahlung
Alle materiellen Körper emittieren und absorbieren Energie durch Wärmestrahlung bei Tempera-
turen T>0 K. Diese Wärme ist thermische Strahlung. Bei undurchsichtigen Körpern konzertiert
sich dieser Prozess auf dessen Oberﬂäche. Die Ausbreitung von Wärmestrahlung ist nicht an ein
Trägermedium gebunden. Als Folge der Emission und Absorption ﬁndet zwischen verschieden
temperierten Oberﬂächen eine Energieübertragung statt, oder Wärmestrom.
Abbildung 2.3: Darstellung der Prozess von Strahlungswärmeübertragung [(Ansys INC. 2013a)]
Als Bezugsgröße bei der Berechnung der Wärmestrahlung dient die Strahlung des Schwarzen
Körpers, ein einfach anzuwendendes Modell, das physikalisch fundiert ist. Der Schwarze Körper
hat die Annahme, dass alle auftretende Strahlung absorbiert wird. Der von einem idealisier-
ten Körper abgestrahlte Wärmestrom kann durch 2.11 berechnet werden. Bei jeder bestimmter
Temperatur strahlt die Oberﬂäche des Körpers eine für jede Temperatur charakteristische Strah-
lungsenergie ab. Diese Gleichung ist das Stefan-Boltzmann Gesetz mit Q˙Wärmestrom, ε Emissi-
onsgrad (ε = 1 für schwarzen Körper), die Stefan-Boltzmann Konstante σ = 5, 67E−8W/m2K4
und A ist die Oberﬂäche des abstrahlenden Körpers. Bei 1473 K ist die ﬂächenspeziﬁsche Aus-
strahlung eines schwarzen Körpers M s = 266927W/m2 (zehnfach größer als bei T=823 K). Die
Ausstralung realer Körper liegt grundsätzlich unterhalb der des Schwarzen Körpers mit gleicher
Temperatur und wird mit dem Emissionsgrad dargestellt.
Q˙ = ε σ AT 4 (2.11)
In Fluent nur die P1 und DO Modelle rechnen mit dem Strahlungsaustausch zwischen Gas
und Partikeln. Das P1 Modell soll für Systeme mit optischer Dicke größer eins angewendet
werden, während das DO Modell über das gesamte Spektrum der optischen Dicken verwendbar
ist. Das DO Modell braucht aber einen höheren Rechenaufwand. Das benutzte Strahlungsmodell
in Fluent ist das allgemeine DO. Die DO löst die Strahlungstransportgleichung für eine endliche
Anzahl von diskreten festen Winkeln mit seine Vektorrichtung. Man kann die Feinheit der Winkel
Diskretisierung steuern. Das Modell wandelt die Strahlungstransportgleichung in 2.12.
(2.12)∇ · (I(~r,~s)~s) + (a+ σs)I(~r,~s) = an2σT
4
pi
+
σs
4pi
∫ 4pi
0
I(~r,~s ′)Φ(~s · ~s ′)dΩ′
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~r ist der Ortsvektor, ~s der Vektorrichtung des Winkels, ~s ′ der Streurichtungsvektor, a der
Absorptionskoeﬃzient, σs der Streukoeﬃzient, (a + σs)s die optische Dicke oder Opazität des
Mediums, n der Brechungsindex, I die Strahlungsintensität, Φ der Phasenfunktion und Ω′ der
feste Winkel.
Die Angular Diskretisierung und Pixelation wird für 2D-Berechnungen wegen Symmetrie nur
für 4 Oktanten gelöst. Jeder Oktant wird diskretisiert in festen Steuerwinkel und diese Winkel
werden in Pixels unterteilt. Die Pixelation erhöht der Rechenaufwand, da die Energie an jeder
Pixel berechnet wird. In Allgemeinen ist eine Pixelation von 1x1 genug aber für symmetrische
Randbedingungen wird eine Pixelation von 3x3 empfohlen.
Die Gleichung für das DO Modell ändert sich ein bisschen in Anwesenheit von Partikel (eine
diskrete Phase), wie der Fall dieser Arbeit ist. In dem Fall wird mit einem äquivalenten Absorp-
tionskoeﬃzient aufgrund der Partikel ap, äquivalente Emission Ep und äquivalenter Streufaktor
eine neue Gleichung 2.13 hergeleitet.
(2.13)∇ · (I~s) + (a+ ap + σp)I(~r,~s) = an2σT
4
pi
+ Ep +
σp
4pi
∫ 4pi
0
I(~r,~s ′)Φ(~s · ~s ′)dΩ′
2.5 Partikeltechnologie
Wie erwähnt, gibt es im Reaktionsrohr mit der Strömung ﬂießende Asche Partikel. Kleine Partikel
in einer Strömung sind in viele chemische Verfahren zu ﬁnden. Die Beschreibung von Partikel-
kollektiven ist sehr komplex. Die zwei Phasen (diskrete und kontinuierliche) können durch ihre
gemeinsame Grenzﬂäche aufeinander einwirken. Je nach Zustand der Phasen ist eine Einteilung
der Systeme möglich 2.1.
Ein Sol ist ein kolloidales Fluid System aus zwei oder mehreren Komponenten, z.B. eine Emul-
sion oder ein Protein Sol. Aerosol ist ein Typ von Sol. Ein Aerosol ist ein Gas, in dessen feste oder
ﬂüssige Stoﬀe suspendiert sind. Das Verhalten von Aerosolen ist vom Trägergas und Aerosolpar-
tikeln, i.e. die Schwebeteilchen, abhängig. Das Gemisch kann man in Nebel, wenn die Partikeln
ﬂüssig sind, und Schwebstaub, wenn sie fest sind, teilen. Sowohl beim Staub wie beim Nebel ist
die feste oder ﬂüssige Phase in einzelne kleine Teilchen aufgeteilt und im Dispersionsmittel (kon-
tinuierlicher Phase) umschlossen. Die Größenordnungverteilung dieser Teilchen ist, zusammen
mit der Eigenschaften von beide Phasen, der entscheidende Faktor zwischen Aerosole. In diesem
Fall ist es ein Gemisch von Syngas und aus Koks entstehende Aschenpartikeln.
Die Größenordnung von typischen Teilchen ist variabel. Für die Größenbestimmung von Teil-
chen, einem Teilgebiet der Partikelmeßtechnik, werden für größere Teilchen eher mechanische
Trennverfahren wie Siebe oder Sedimentation oder auch Zählverfahren und für den Bereich
zwischen 10−5 und 10−9 m eher Streulicht- und Laserverfahren benutzt. Nach verschiedenen
Firmenangaben sind jetzt mit dem Elektronen-Raster-Mikroskop Auﬂösungen von rund 0,2 nm
möglich, so dass einzelne schwere Atome abgebildet werden können. In der Kolloid- und makro-
molekularen Chemie wurde in (Dobiá² 1993) die Einteilung in 2.2 vorgeschlagen. Systeme lassen
sich also nicht einfach einteilen. Es gibt kein scharfer Trennungsstrich zwischen echter Lösung
und Suspension, es gibt Grenzfälle, in denen es eine Frage der Deﬁnition ist, ob der gelöste Stoﬀ
als Komponente oder als Phase zu betrachten ist. Man benutzt die Begriﬀe wie am besten das
Problem verstanden wird.
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Tabelle 2.1: Einteilung der dispersen Systeme nach Aggregatzuständen
Kontinuierliche Phase
Disperse Phase
Gasförmig Flüssig Fest
Gasförmig Wegen der vollkommenen Lös-
lichkeit aller Gase ineinander
sind keine Mehrphasensyste-
me möglich
Aerosole
Nebel Staub, Rauch
Flüssig Schaum, Blasenschwarm Dispersionen
Emulsion Suspension
Fest Trocken poröser Festkörper Durchfeuchtet
poröser
Festkörper
Feste Mischung
Tabelle 2.2: Einteilung der dispersen Systeme nach Größe der dispersen Phase
NiedermolekulareSysteme Kolloide GrobeDispersionen
←− Zunehmende Dispersionsgrad
Zunehmende Teilchengröße −→
=echte Lösung
< 1 nm 1 nm - 1µm > 1 µm
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Für Aerosole ist es typisch die Alternative 2.3. Die vorhandenen Partikel sind auf alle Eintei-
lungen sehr groß. Wie in 2.4 zu sehen ist, hat man eine Größeverteilung von Partikel die komplett
in Riesenkernebereich ist.
Tabelle 2.3: Einteilung nach Korngröße
Kerne Korngröße
Aitken-Kerne 0,01-0,1 µm
große Kerne 0,1-2 µm
Riesenkerne >10 µm
Abbildung 2.4: Durchmesser Distribution der Asche Partikel
In dispersen Systemen hat man es im Allgemeinen nicht mit Teilchen gleicher Form und Größe,
sondern mit einem Gemisch von verschiedenen Teilchen zu tun. Wie schon gezeigt, das ist auch
der Fall für das System. Man hat eine Größeverteilung der Asche Partikel. Die Beschreibung da-
von wird üblicher mit einer Verteilungsfunktion gemacht. Um die Angabe der Verteilungsfunktion
zu vermeiden, die Feinheit der Zerteilung aber zu kennzeichnen, kann ein mittlerer Durchmesser
benutzt werden. Die vorliegende Zerteilung wird durch eine ﬁktive aus gleich großen Teilchen
bestehende Zerteilung ersetzt. Es gibt verschiedene Kriterien für die Wahl des Durchmessers, je
nachdem welche Eigenschaften der Zerteilung übereinstimmen sollen. Die Größen zur Überein-
stimmung sind: Gesamtvolumen, Gesamtoberﬂäche, Gesamtdurchmesser und Gesamtzahl.
Der Sauter-Durchmesser ist so deﬁniert, das Gesamtvolumen und die Gesamtoberﬂäche zu
erfüllen. Es ist die verbreitetste Kenngröße zur statistischen homogene Beschreibung einer Par-
tikelgrößenverteilung. Es ist der Durchmesser einer Sphäre mit gleichem Volumen/Oberﬂäche
Verhältnis, deswegen ist es besonders wichtig in Berechnungen, bei denen die aktive Oberﬂäche
wichtig ist. Diese Bereiche fassen Katalyse und Anwendungen in der Kraftstoﬀverbrennung um.
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DS ≡ SMD ≡ ¯x1,2 ≡ 6Vp/Sp ≡
∑
NıD
3
ı /
∑
NıD
2
ı (2.14)
Die Durchmesser der eintretenden Asche Partikel sind nicht homogen, es gibt eine Vertei-
lung von Durchmesser. Für Fälle wo eine homogene Beschreibung nicht geeignet ist, ist die
Rosin-Rammler Distribution eine bequeme Darstellung der Teilchengrößenverteilung. Die Parti-
kelgrößen werden in einer angemessenen Anzahl von diskreten Intervallen unterteilt. Ein mittlerer
Durchmesser repräsentiert jedes Intervall für die Berechnungen. Partikel in einer Größenvertei-
lung von Typ Rosin-Rammler, deren Durchmesser größer als d ist, haben einen Massenanteil der
mit 2.15 gerechnet wird.
Yd = e
−(d/d¯)−n (2.15)
d¯ ist der Durchschnittsdurchmesser und n das Größenverteilungsparameter.
Für die Arbeit ist die Partikelgrößenverteilung A.10 in 2.4 zu sehen. Die Anpassung der Ver-
teilung in einer Rosin-Rammler Distribution ergibt die Werte d¯ = 120µm und n = 1, 0905 und
die Berechnung nach (Ansys INC. 2013c) liegt in A.1-A.3.
Im allgemein zwei verschiedene Arten von hydrodynamischen Modellen existieren, Eulersche
(kontinuierlich) und Lagrangesche (diskrete Elemente). In beide Modelle wird die Gas Phase
als Kontinuum genommen. Die Strömungsfelder in Subpartikel Ebene werden nicht gelöst und
empirischen Gleichungen werden für Drag von Flüssigkeitspartikel aufgebracht. Aufgrund der
kontinuierlichen Deskription von Partikel, brauchen die Eulersche Modelle zusätzliche Schlie-
ßungsansätze für die Beschreibung von Partikel-Partikel und/oder Wand-Partikel Interaktion. In
neuesten Kontinuumsmodellen sind konstitutiven Beziehungen nach der kinetischen Theorie der
granularen Strömung, eine Erweiterung der klassischen kinetischen Theorie für Gase, eingebaut.
Diskrete Partikel Modelle im Gegenteil benötigen keine zusätzliche Gleichungen für die sus-
pendierte diskrete Phase, weil sie die Bewegung alle Partikel, mit Kollisionen und externe Kräfte,
diskret berechnen. Aber die Zahl von Partikel, die diese Modelle handeln können, aufgrund des
numerischen Aufwands, ist Größenordnungen kleiner als die Zahl von Partikel in meisten indus-
triellen Anlagen. Fluent benutzt die Idee von Pakete für die Partikelbahnen, um dieses Problem
zu lösen. Jeder Bahn repräsentiert ein Bund von Partikeln. Damit wird die Zahl von verfolgten
Partikel verringert.
Es hat sich gezeigt, dass die DPM ein hervorragendes Werkzeug sind, um detaillierte Infor-
mationen über die grundlegenden Merkmale von Partikelströme zu liefern. Es darf für kleine
Volumenanteile (unter 10%) von disperser Phase benutzt werden. In dem Fall erfüllt die disperse
Phase diese Bedingung.
Wenn das Fluid die Partikeln ändert, es gibt Wirkungen in dem Fluid. Z.B. wenn Zugkraft
auf ein Teilchen wirkt, ist es ein Impulsaustausch, der den Fluidstrom verändern kann. Bei
der Simulation, kann man wählen, ob diese Eﬀekte in der Strömung berücksichtigt werden. Die
Berechnungsvorgehensweise nennen sich ungekoppelte DPM Simulation (oder Einweg Kopplung)
oder gekoppelte Simulation (oder Zweiweg Kopplung). In der Einweg Kopplung beeinﬂussen
die Partikel nicht die Strömung. Diese Berechnung ist nur für sehr kleine Volumenanteile der
diskreten Phase geeignet. Für größere Volumenanteile ist die Zweiweg Kopplung geeignet. Die
Partikel beeinﬂussen die Strömung durch ausgeübten Drag, komplexe Wechselwirkung zwischen
Partikel und Strömung ﬁnden statt. Für noch größere Volumenanteile triﬀt eine neue Interaktion
auf, zwischen Partikel. Vierweg Kopplung wird es genannt, wenn die Partikel-Partikel Kollisionen
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wichtig sind. Das ist ein sehr kompliziertes Modell, das für den Fall nicht gebraucht wird, der
Anteil liegt an 5%, in gutem Bereich für Zweiweg Kopplung.
Natürlich ist die gekoppelte Lösung besser als ungekoppelte. In ungekoppelte DPM, die Par-
tikeln sind nur für Nachbearbeitung, die Partikel werden erst verfolgt, wenn man danach fragt,
um Berechnungen oder Teilchenspuren anzuzeigen. Es ist ein üblicher Ansatz für geringe Volu-
menanteile, den Fluidstrom zuerst ohne die Anwesenheit von Partikeln zu lösen, und danach der
Partikelstrom basierend auf der Lösung der Strömung zu berechnen. Auf dieser Weise werden die
Partikel noch durch Wärme- und Stoﬀübertragung geändert, aber die Änderungen beeinﬂussen
nicht die Lösung von Strömung. Der wirkliche Einﬂuss, den die Partikel haben ist vernachlässig-
bar.
In der gekoppelten DPM Simulation werden die Eﬀekte, die auf die Partikel eine Wirkung
ausüben, um die Strömung zu lösen verwendet. Die Eﬀekte werden an den Fluss durch DPM
Quellen übertragen. Beide der DPM und die Strömung sollten eine konvergierte Lösung und eine
selbst-konsistente Lösung erreichen. Es gibt verschiedene Optionen und Lösungsstrategien für
die Findung beider Lösungen.
Für die Einrichtung einer DPM-Simulation gibt man die Startbedingungen aus einer Reihe von
Teilchen durch die Festlegung einer Injektion an. Für Zweiweg Kopplung ist der Massendurchsatz
bestimmend für die Berechnung der Strömungslösung und der Einﬂuss von der diskreten Phase
abzubilden.
Die Angabe von Randbedingungen liegt fest wie die Teilchen mit anderen Zonen i.e. Wände
interagieren. Es gibt verschiedene Typen von Interaktionen der Partikeln, nämlich, Reﬂektieren,
Fangen, Entgehen. Die Randbedingungen für den Fall sind Reﬂektieren an alle Wände (die
Partikel hüpfen von Lanzenwände und äußere Wand) und Entgehen für die Auslässe und Einlass
(sie verlassen das Modell). Es gibt die Möglichkeit, wie viele Partikel in die Lanze gehen zu
wissen, wenn man probe-outlet als Fangen deﬁniert. Der Anzahl von angefangene Partikel gibt
der Anteil von Partikel die in die Lanze gegangen sind. Da die Distribution von Partikel am
Einlass nicht homogen ist (es wird für jede Zelle ein Partikelbahn injiziert, das bedeutet, dass in
der Mitte, am wandnah Bereiche der Lanze, eine hohe Dichte von Partikelbahnen injiziert wird)
ergibt diese Information keine nützliche Daten. Die Partikelbahnen repräsentieren verschiedene
Menge, in Abhängigkeit zu ihre ursprüngliche Zelle, so dass die Massenströme, die nützliche
Daten liefern.
Man muss auch angeben, wie Fluent die deﬁnierte Partikeln verfolgen soll. Wenn Stationäre
Verfolgung aktiviert ist, dann wird ein Teilchen verfolgt, sobald es freigesetzt wird, bis es sein Ziel
erreicht, mit Berücksichtigung des speziﬁzierten Randverhaltens. Es kann sein, dass die Maximal
Anzahl von Partikelzeitschritten verwendet wird. Das entspricht das Ende der Verfolgung der
Partikel. Wenn die Anzahl von Partikel, die in der DPM Simulation nicht vollständig ist, sehr
groß wird, sollte dieser Wert nachgestellt werden.
Jedes Teilchen reist in der Regel über viele Zellen und interagiert mit der Strömung und in der
Fall von gekoppelte Simulation ändert sie durch die Änderung der DPM Quellen in jeder Zelle.
Die Quellen beeinﬂussen die Lösung für eine bestimmte Anzahl von Iterationen und werden
aktualisiert wenn ein neuer Satz von Teilchenbahnen verfolgt wird. Die Sequenz wird wiederholt
(in dem Fall jede 50 Iterationen von der kontinuierliche Phase). Wir benutzen Steady Particle
Tracking (Stationäre Teilchen Verfolgung). Ein Beispiel für die Verwendung mit Dauer DPM
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instationäre Strömung ist, wenn die gewählte Flussmodelle erfordern eine transiente Simulation,
wenn auch das letzte Ziel eine stetige Lösung ist. Instationäre DPM kann auch auf stetigen
Flusslösung gekoppelt werden. Es ist empfehlenswert wenn eine kontinuierliche Quelle der DPM
Teilchen durch das System durchläuft. Für beide stationären und instationären Strömungen gibt
es Modelle, bei denen eine instationäre Verfolgung erforderlich ist. Z.B. Spray, Koaleszenz und
Kollisionsmodelle ändern Teilchen mit der Zeit auf der Grundlage der Interaktionen mit Fluss
und andere.
2.6 Kondensation
Der Hauptpunkt der Arbeit ist die Übertragung von Theorie zum Rechnersimulationen. Wie
erwähnt, ist das System sehr komplex, mit einer Menge von Phänomene die gleichzeitig stattﬁn-
den. Obwohl es ein System von großen Interesse ist, nur wenige Fortschritte haben sich ergeben.
Wegen der viele Auswirkungen, die die im Gas enthaltene Alkalien haben (und im Allgemeinen
Spurenstoﬀe), nicht so viele experimentelle Daten liegen vor.
Drei Hauptkategorien von Kondensationsmodelle sind erhältlich: Modelle mit Nusselt Filmtheo-
rie (basierend auf den Wärme- und Stoﬀübertragung Analogie), mechanistische Modelle auf der
Grenzschichtgleichungen basierend und empirische Modelle mit experimentellen Korrelationen.
Kondensation ﬁndet statt, wenn die Dampftemperatur bis zu Sättigungstemperatur bei dem
bestimmten Betriebsdruck gekühlt wird. Das geschieht normalerweise aufgrund des Kontakts
zwischen den Gasgemisch und eine Oberﬂäche, deren Temperatur geringer als Sättigungstempe-
ratur vom Dampf ist (die Wand der Absauglanze). Kondensation kann auch im Inneren des Gases
und in der Verbindungsﬂäche von Gas und Flüssigkeit entstehen. Wenn es geschieht im Inneren
des Gases, ﬂüssige Tröpfchen aus der klassische Nukleation Theorie schweben normalerweise im
Gas. Diese homogene Kondensation wird, wie erwähnt, in dieser Arbeit nicht berücksichtigt.
Laut Theorie von allgemeinen Filmkondensation, der Kondensat bildet einen ﬂüssigen Film auf
die feste Oberﬂäche. Dieser Film rutscht unter dem Einﬂuss der Schwerkraft nach unten. Der Film
vergrößert sich entlang Massenstromrichtung als mehr Gas kondensiert und schließlich deckt die
ganze Fläche. Es ergibt sich eine ﬂüssige Schicht zwischen Gas und Oberﬂäche. Diese Schicht ist
Widerstand zur Wärmeübertragung, die von Kondensation stammend freigesetzte Wärme muss
diese Schicht durchﬂießen, um mit der abgekühlten Wand im Kontakt zu stehen. Die Kühlung
ist weniger Eﬃzient und die Kondensation wird verhindert. Das Vorhandensein einer kleinen
Menge von nicht kondensierbarem Gas beeinﬂusst stark den Wärmeübergangswiderstand an der
Grenzﬂäche. Der Grund dafür ist, dass das nicht kondensierbare Gas zu der Grenzﬂäche wandert
und dort akkumuliert. Das Gas agiert als zusätzliche Behinderung für die Durchdringung von
Dampf und sein Erreichen der Fläche, wo die Reaktion stattﬁndet.
Für so kleine Menge wie die von Spurenstoﬀe, ist die Nusselt Filmtheorie nicht geeignet, da
sich ein Film nicht bauen kann.
Die mechanistischen Modelle sind konsistent mit der numerischen Behandlung der Grundglei-
chungen. Zur Zeit erfordert die Umsetzung solcher Modelle hohen Aufwand wegen ihrer hohen
Komplexität. Diese Modelle sind die beste und werden wahrscheinlich in der Zukunft für hohe
Genauigkeit CFD Simulationen umgesetzt werden.
In dieser Arbeit wird ein empirisches Modell implementiert. Der Hauptvorteil der empirischen
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Kondensationsmodelle ist ihre Einfachheit, infolgedessen können sie leicht für die numerische Mo-
dellierung übernommen werden. Sie können auch für die ersten Prüfungen von CFD Modellierung
der Kondensation verwendet werden. Hingegen sind sie in einem Satz von Daten begrenzt.
Von Bedeutung sind die früheren Arbeiten von (Krüger 2013) und (Aydin 2013). Diese Ar-
beiten haben auch einen Blick an die Problematik geworfen und jeder in ihrer Art versucht es
zu beleuchten. Für (Krüger 2013) der Hauptfokus liegt nicht in die Modellierung des Systems,
es ist nur ein Mittel um die Gültigkeit des Systems für die Extraktion von heißes Gas zu beur-
teilen und der bester Entwurf vorzuschlagen. Bei (Aydin 2013) ist die Aufgabe die numerische
Simulation des Depositionsverhaltens von gasförmiger Alkalienverbindungen. Die Vorgehensweise
in der Arbeit konzentriert sich an eine Recherche der bestehenden Literatur und ihre Anwen-
dung im Fluent. Die Entwicklung für das Model berücksichtigt in dem Fall die Partikelbildung
und -wachstum, homogene und heterogene Kondensation. Die größte Schwierigkeit liegt an die
Übertragung der Theorie. Die Phänomene wurden hier auch wegen ihrer Relevanz studiert. Die
persönliche Erfahrung ist, dass die Formel elementare Zusammenhänge etablieren, die danach
durch Experimentation weiter festgelegt werden sollen. Üblicherweise werden benötigte Experi-
mente gleich für die Modellierung durchgeführt. Das Model ist allgemein gültig für alle Spezies
aber nur mit den richtigen Konstanten.
Das o.g. Problem gilt für alle vorhandenen Modelle, wegen der Unverfügbarkeit von Daten
für das betrachtetes System. Es stand früh fest, die Arbeit von (Balan u. a. 2013) als einzige
Methode für die Modellierung erhältlich. Natürlich kommt das gemeinsam mit Vereinfachungen
des Systems, aber es wurde als nutzlos angesehen, viel mehr Phänomene mit so unzureichenden
Daten anzugreifen.
Das System, das letztendlich implementiert wurde, ist similar zu dem von (Krüger 2013)
benutzt, das wiederum von (Balan u. a. 2013) entwickelt wurde. Die Änderungen an das Modell
werden nachstehend erläutert und begründet.
Eine Berücksichtigung von alle möglichen Reaktionen und Gleichgewichte wird mit FactSage
gemacht. Dank ihrer Datenbanken, FactSage berücksichtigt alle Spezies. Die Ergebnisse liefern
die stabilsten Verbindungen. Die Rechnung von Gleichgewichte ist nicht besonders geeignet. Die
Zeit und Diﬀusion Bedingungen werden ignoriert. Für eine Berücksichtigung die diesen Verlauf
charakterisiert wird ein Modell in Fluent implementiert, um eine realistischere Darstellung zu
erzielen.
Nach Bläsing hat man sich an die wichtigsten Spezies konzentriert (NaCl und KCl) und deren
physikalische Änderungen beschrieben. Mit anderen Einrichtungen werden vorzugsweise andere
Spezien angerufen (mit höheren Temperaturen sind Hydroxide vorherrschend). Nur den Pha-
senübergang wird beschreiben. Eine übliche Annahme ist, dass die verschiedenen Komponenten
nicht miteinander interagieren. Es gibt viele Reaktionen, in denen die wichtigsten Spurenstoﬀele-
mente beteiligt sind. In diesem Projekt wurde den ganzen Bereich von chemischen Änderungen
nicht direkt berücksichtigt.
Von Temperaturbereich her wird das Verhältnis der Phasenübergänge von der Chloride fest-
gestellt. In Wirklichkeit sind alle Umwandlungen zu erwarten. Die Chloride werden nicht nur
von gasförmigen Aggregatzustand völlig zu fest Form resublimieren, sondern auch Kondensation
und Erstarren ﬁnden statt. Da die Temperatur sehr stark sinkt, wird die Verbindung von alle
Phasenumwandlungen in einen als vernünftig gehalten. Die Kühlrate dT/dt ist ein Parameter,
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der den Charakter der Kondensation eines Gases und ihrer Unterkühlungsgrad bestimmt. Der
Unterkühlungsgrad charakterisiert die Abweichung von Equilibrium Zustand und die Bildung
und Wachstum von neuer Phase. Die Leichtigkeit für Messung des Grades reizt Erforschung von
seinem Zusammenhang mit Kondensation und für größeren Unterkühlungsgrad mit Resublimie-
ren, es gibt aber keine experimentelle Daten in der Literatur über den Einﬂuss von Kühlungsrate
außer für Wasserdampf. Basierend auf Vorkenntnisse des Temperaturverlaufs ist bekannt, dass
die Abkühlung überwiegend stark stattﬁndet. Dazu noch wird die Deposition des festen Chlorids
stattﬁnden, in dem spitzeren Bereich. Darauf basierend wird die Vereinfachung, die Deposition
als limitierendes Phänomen zu modellieren, getroﬀen.
Eine Formulierung für ein Model wurde von (Balan u. a. 2013) empfohlen. Die Ähnlichkeit
zwischen Natrium Chlorid und Kalium Chlorid erlaubt die Benutzung der Formel für beide
Spezies. Die Geometrie des vorhandenen Systems ist anders, besonders hervorzuheben ist der
Unterschied in die Richtung der Strömung und die vorliegende Wand. Hier liegen sie parallel
zueinander, in der Arbeit von (Balan u. a. 2013) aber senkrecht.
Für die Arbeit von (Krüger 2013) wurde die Formel für Depositionsrate genauso wie entworfen
implementiert, aber schon mit eine Geometrie gleichartig zu dieser Arbeit. Die Depositionsrate
wird als folgt deﬁniert
DR = CDR
ρ · D · χ
d
(2.16)
wobei CDR ein Kalibrationsparameter ist, ρ die Dichte, D die Diﬀusivität, d ein Maß der
Entfernung und
χ = wNaCl − xsat,NaClMWNaCl
MWtot
(2.17)
ist der Überschuss von NaCl zum Sättigungspunkt im Gasgemisch. wNaCl ist der NaCl Mas-
senanteil, xsat,NaCl der NaCl Sättigungsstoﬀmengenanteil, MWNaCl das Molekulargewicht von
NaCl und MWtot das Molekulargewicht des gesamten Gasgemisches. χ ist analog für KCl deﬁ-
niert.
In der Formel gibt es Elemente, die unbefriedigend sind. Der Kalibrationsparameter ist etwas
gewöhnlich in der numerischen Praxis. Die Simulationen müssen immer an experimentelle Daten
angepasst werden und die Modelle werden so durch diese Parameter angepasst. In der Arbeit von
(Balan u. a. 2013) wird ein Wert von 0.01 zu CDR gegeben, aufgrund der Stabilität von der Simu-
lation. Ein Vergleich mit Experimenten würde ermöglichen, den Parameter besser zu deﬁnieren.
Die Benutzung von Parametern, sei es Dämpfungs-, Geometrie- oder Kalibrationsparameter, ist
gängige Praxis. Das Maß der Abstand d ist ein anderes Thema. Lass uns es im Detail analysieren.
d ist ein Maß der Mittelwertabstand in der Zellen. Es ist speziﬁsch für jedes System anhand
der Geometrie deﬁniert. Für beide Arbeiten wurde eine Relation benutzt, die der Schwerpunkt
der Zelle x¯S und die Lage der Wand x¯W berücksichtigt.
d = |x¯S − x¯W | (2.18)
Am Anfang dieser Arbeit wird eine solche Relation benutzt. Es ist sinnvoll, dass der Abstand
zur Depositionslage ein wichtiger Faktor für die Bestimmung der Depositionsrate ist. Auf der
einen Seite je mehr Zellen, desto genauere Verteilung des Fluides die man erhält und damit
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bessere Berechnung der Depositionsrate an jedem einzelnen Punkt. Die Berechnung mit der ur-
sprünglichen Formel hat zur Folge, dass Punkte im mittleren des Rohrs kleinere Depositionsraten
als wandnahe Punkte anzeigen. Es gibt die spezielle Schwierigkeit, der Depositionslage zu deﬁ-
nieren. Für die Punkte die sich weiter entfernt von der Wand beﬁnden, kann man nicht mehr die
Annahme treﬀen, dass sie senkrecht zur Wand deponieren. Die Lage ist unbekannt und strömung-
und geometrieabhängig. Die Deposition kann letztendlich nur an die Wand stattﬁnden, entfernt
davon macht es kein Sinn ein Depositionsrate zu haben.
Deswegen wird die UDF DEFINE_SR_RATE so deﬁniert, dass sie nur an Wandzellen ange-
wendet wird. Unter ausführlichere Betrachtung wird bemerkt, dass wenn die Deposition nur an
Wand berührende Zellen berechnet wird, die Relation besonders gitterabhängig ist. Je kleiner
die Wandzellen werden, desto kleiner der Abstand zwischen Zellenschwerpunkt und Wand, und
damit vergrößert sich die Depositionsrate. Man kann die Größe der Wandzellen immer wieder
geringer deﬁnieren und im Endeﬀekt vervielfacht die Depositionsrate. Da der Wandnahbereich
von extremem Interesse ist, nicht nur ﬁndet dort die Deposition statt, sondern auch der stärkste
Geschwindigkeit- und Temperaturverlauf, muss es sehr präzis deﬁniert werden. Die Größenord-
nungänderung zwischen Zellengröße und Wandeinﬂussbereich beweist ein mögliches Problem. Die
Zellen sind sehr fein deﬁniert und sie entsprechen nicht der wirkliche Einﬂussbereich von Wand.
Es wird sich für ein Maßstab entschieden, der den Wandeinﬂussbereich repräsentiert. Es wird
auf Grenzschichttheorie zurückgegriﬀen. Natürlich ist das ein Bereich, an dem man sehr tief
eingehen kann. In dieser Arbeit ist es nicht das Ziel ein Studie davon zu machen, deswegen werden
pragmatische Annahmen getroﬀen. Die Prandtlschen Grenzschichtgleichungen (Kontinuität 2.19
und Impulsgleichung in x-Richtung 2.20) können exakt gelöst werden für eigentümlichen Fälle.
Die für diese Arbeit betrachteten Fälle sind Falkner-Skan Strömung und Blasius Strömung.
∂u
∂x
+
∂v
∂y
= 0 (2.19)
u
∂u
∂x
+ v
∂u
∂y
= −1
ρ
∂p
∂x
+ ν
∂2u
∂y2
(2.20)
Abbildung 2.5: Verschiedene Proﬁle bei unterschiedlichem Druckgradienten [(Stemmer 2013)]
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Die Falkner-Skan Strömung enthaltet die Blasius Strömung, da sie eine Strömung mit Druck-
gradient ist. Der Druckgradient hat ein bedeutendes Eﬀekt auf das Wandnahproﬁl 2.5 und die
Auﬂösung der Grenzschichtgleichungen. Die Falkner-Skan Gleichung 2.21 zeigt diese Abhängig-
keit in dem β Parameter, der als Hartree Parameter genannt wird. Für β = 0 ist die resultierende
Gleichung die Blasiusgleichung.
f ′′′ + ff ′′ + β(1− f ′2) = 0 (2.21)
Die Grenzschichtdicke wurde als angemessenes Maß für den Wandeinﬂussbereich beurteilt.
Die Grenzschichtdicke ist der Abstand in einer Grenzschicht senkrecht von der Wand bis zu dem
Punkt, wo die Strömungsgeschwindigkeit im Wesentlichen die Anströmgeschwindigkeit erreicht.
Die Gleichheit von Geschwindigkeiten wird u(δ) = 0.99u∞ deﬁniert. Damit ist die Idee verbun-
den, dass wenn die Geschwindigkeit nicht von der Wand gestört wird, hat die Wand kein Einﬂuss
an dem Gebiet. Es ist wichtig eine exakte Lösung in die UDF implementieren zu können. Mit
diesem Gedanken, obwohl es ein Druckgradient im Rohr gibt, die eine Faulkner-Skan Strömung
entspricht und das eine vorhandene exakte Lösung der Grenzschichtgleichungen ist, wäre es un-
praktisch es zu implementieren. Jeder Druckgradient ergibt ein verschiedener Hartree Parameter
auf den Falkner-Skan Gleichung 2.21 und sobald er bestimmt ist, ermöglicht sich eine exakte
Lösung. Es ist ein Problem, weil während der Berechnung, der Druckgradient jede Iteration ver-
ändert wird und die UDF bräuchte eine Tabelle von Falkner-Skan Lösungen und der von Fluent
am Punkt berechnet Hartree Parameter zu vergleichen, um die korrekte Lösung auszuwählen.
Die Lösungen abweichen in ihrem Werte für C. Die Druckabfälle sind auch sehr gering in allen be-
trachteten Fällen und deswegen wird sich für die Blasiussche Lösung entschieden. Die Annahme
es β unabhängig zu nehmen ist zweckmäßig genug, die C Werte erfahren sehr kleine Änderungen.
Eine allgemeine Relation steht fest für die Grenzschichtdicke,
δ = C
√
νx
u∞
(2.22)
wo δ die Grenzschichtdicke ist, C eine Konstant die von Art der Strömung abhängt, ν die
kinematische Viskosität, x der Abstand stromabwärts vom Start der Grenzschicht und u∞ die
Anströmgeschwindigkeit. Für den Fall von Blasius ist C = 5.
So wird das Maß der Abstand d als die Grenzschichtdicke im Rohr genommen. Die Werte
laufen von null bis Radius des Rohres sehr schnell und bleiben konstant hinterher. Es gibt
ein Größenordnung Unterschied zwischen diese Werte und die Werte aus Rechnungen mit der
ursprünglichen Formel für das benutzte Gitter.
Ablagerung an der Partikel berechnet man anders. Die Wandabhängige d darf nicht benutzt
werden, die Deﬁnition soll anders sein. In dem Fall ist es kein Problem die Zellengröße zu benut-
zen, man ruft die konkrete Zelle, an denen sich die Partikel beﬁndet, um Daten deren Position
zu bekommen. Mit ihrer Größe wird ein Wert für d berechnet analog als in (Balan u. a. 2013).
Die Rate ist ein bisschen anders als Wandrate 2.16. Aufgrund der Deﬁnition von Fluent, muss
es mit der Partikeloberﬂäche multipliziert werden 2.23.
DR = CDR
ρ · D · χ
d
4pir2 (2.23)
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Es gibt zwei unterschiedliche Lösungsvorgehenweise, die in dieser Arbeit implementiert worden
sind. Auf der Suche nach so viele Information wie möglich herauszuholen, wurden nicht nur Simu-
lationen im Fluent sondern auch das Programm FactSage als andere Lösungsmethode benutzt.
Damit wird versucht, die Mangel von experimentellen Daten zu bekämpfen. Mithilfe FactSage
kann mehr über das System herausgefunden werden und diese Information ernährt die Simu-
lationen in Fluent weiter. Folgendes werden die verschiedenen Prozeduren mit den wichtigsten
Einzelheiten erläutert.
3.1 Geometrie
Abbildung 3.1: Detail von Spitze der Lanze
Das konkrete System zur Betrachtung ist die Absauglanze. Die wird in dem Reaktionsrohr
von unten hinzugefügt und kann an verschiedenen Höhen stehen. Der Schwerpunkt der Arbeit
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liegt an die Simulation von Spurenstoﬀe und deren Verhältnis. Deswegen wird die Geometrie
nicht als entscheidend betrachtet. Es wird viel vereinfacht und ein elementares Model gebaut,
das die grundlegenden Eigenschaften des Systems darstellt. Anstatt das ganze Reaktionsrohr
sehr detailliert zu deﬁnieren und die Geometrie für jede einzelne Höhe zu ändern, wobei die Ab-
sauglanze vertikal verschiebt wird, wird sich für ein System, das dies vermeidet, entschieden. Die
Geometrie wird eine Eintrittszone haben, wo das Fluid sich entwickelt als es in Reaktionsrohr
würde. Damit wird versucht, eine realistischere Darstellung von Strömung für den lanzespitzen
Bereich zu haben, als man nur mit der Lanze haben würde. Am Anfang des Eintrittsbereiches
werden die Angaben zum Absaugpunkt gegeben. Die verschiedenen Absaugpunkte können mit
verschiedene Eintrittszusammensetzungen repräsentiert werden ohne die Geometrie zu berühren.
Die Simulation von nur die Lanze würde eine Distribution für die Eintrittsbedingungen fordern,
ein Geschwindigkeitsproﬁl, das die komplexe Strömung, die dort stattﬁndet, repräsentiert. Mit
der gesamten Simulation bekommt man eine bessere Strömungsannäherung für den Spitzenbe-
reich, die sehr wichtig ist. An die Spitze ﬁnden die relevantesten Phasenumwandlungen statt und
deswegen wird eine gesamte Simulation gebraucht. Eine erwogene Möglichkeit war eine Auftei-
lung in zwei Simulationen, eine allgemeine Simulation des Gesamtkonzepts um eine Lösung für
die Strömung zu bekommen und damit eine Simulation nur für die Lanze. Diese Prozedur wurde
wegen Zeiteinschränkungen und unpraktischer Art abgelehnt. Die genauere Simulation würde
schneller sein, die gesparte Zeit würde man für die erste Simulation brauchen, die gar keine nütz-
liche Ergebnisse ergibt. Es ist auch so, dass die gesamte Simulation nur wirklich sinnvoll wäre,
wenn die Geometrie genau korrekt wäre. Mit den Vereinfachungen und allgemein Gültigkeit ist
die ausgewählte Option die beste. Die gesamte Simulation hat andere Vorteile, z.B. die ermöglicht
die Aufteilung von Teilchen in der Strömung in die zwei Ströme. Sie ergibt zusätzliche Daten der
Strömung und deren Interaktion mit einem Fremdkörper.
Vorne steht der Eintrittsbereich. Danach steht die Absauglanze, die das Bereich in zwei teilt,
abgesaugtes Fluid und Fluid der in Reaktionsrohr bleibt. Die Absauglanze ist geometrisch nicht
realistisch im Spitzenbereich gebaut, nur geradlinig. Das hat einen kleinen Einﬂuss auf die Rech-
nung der Strömung, die von der wirklich auftauchenden Strömung abweicht, aber es vereinfacht
der Bau von Geometrie und Gitter (die orthogonalität der Zellen ist wichtig für Stabilitätsgrun-
den). Die Geometrie für das System wurde auf dieser Weise sehr einfach gehalten.
Der äußere Bereich wird länger als notwendig behalten, um Rückströmung zu vermeiden.
Aufgrund der Geometrie könnten Wirbel wandnah im Vorderteil der Absauglanze stehen. Es
ist besser eine längere als nötige Geometrie zu bauen, die Menge von extra Knoten ist nicht
besonders groß und die Stabilität wird klar erhöht.
Abbildung 3.2: Geometrie des Systems
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Die Länge des Rohrs behindert eine einfache Betrachtung der Geometrie. Die Größen sind in
3.1 unter die Bezeichnungen von dem vereinfachten Überblick 3.3 gefasst. Sie kommen alle aus
den Zeichnungen im Anhang A.1 und A.2 mit Ausnahme von der Länge des Eintrittsbereiches.
Die Länge des Eintrittsbereiches wurde ein Meter lang genommen, eine Annahme die schon in
(Krüger 2013) genommen wurde.
Tabelle 3.1: Größenparameter der Geometrie
Name Wert [mm]
Ra 35
Ri 3
BL 12.5
La 1000
LL 3490
Lt 4490
Abbildung 3.3: Einfacher Überblick der Geometrie
Die Geometrie muss horizontal deﬁniert werden, wegen Anforderung von dem Löser Fluent.
Für ein Problem der axisymmetrisch gelöst werden soll, gibt es die Anforderungen, dass die
Rotationsachse die X-Achse sein muss. Der Körper muss positiv deﬁniert werden, der ganzen
Körper muss in positiven Quadrant sein.1
Nach Auswahl von der Option Axisymmetric muss die Rotationsachse der Grenztyp Axis
zugewiesen. Der Gravitationskraft ist dann einfach in positiven X-Richtung deﬁniert.
3.2 Gitter
Die Deﬁnition des Gitters ist sehr bedeutend. Die Bedürfnisse vom jedem Fall sind sehr unter-
schiedlich. Es ist ein Element, das Aufmerksamkeit erfordert. Bei ersten Versuchen um Annähe-
1Interessanterweise kann eine von ICEM CFD übertragene Geometrie, die korrekt erstellt wurde, zu Probleme
beim Lesen in Fluent führen. Kleine Ungenauigkeiten beim Lesen ergeben ein Fehler, wenn man das Problem als
axisymmetrisch deﬁniert, weil Fluent negative Y-Werte erkennt (auch wenn sie von Größenordnung O(10−14)
sind). Ein Mesh Check kann das Problem bestätigen. Um das zu lösen, gibt es der TUI-Befehl /mesh/repair-
improve/repair, der für solche Probleme beim Lesen das Gitter repariert.
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rungen zu bekommen ist es nicht besonders kritisch, für eine gesamte präzise Lösung braucht es
mehr Gedanken. Eine automatische Vernetzung mit dem Meshing-Werkzeug von ANSYS Work-
bench ist nicht empfehlenswert, besonders wegen die Nutzung von regulären Tri-Elemente. Beim
2D die Elemente sind entweder Tri oder Quad, aber die Quad Elemente sind verzerrt und sollten
nicht in wandnah Bereichen benutzt werden. Ein unkontrolliert deﬁniertes Gitter ist abgelehnt,
weil dessen Steuerung sehr begrenzt ist, nur eine Elementgröße darf eingegeben sein.
Deshalb wird ICEM CFD von ANSYS benutzt. Es ist ein sehr potentes Werkzeug, die viel mehr
Kontrolle ermöglicht. Die Deﬁnition der Geometrie baut sich auf Punkte, Linien und Flächen
auf. Auf die Geometrie aufbauend, werden Blöcke erstellt, auf denen die Werte für die Netzge-
nerierung festgestellt werden. Man kann den gesamten Bereich so teilen, damit man bestimmten
Größen genau festgelegen kann. Mit wenigen Blöcke hat man kleineren Einﬂuss an die Größen.
Ein erwähnenswertes Tool ist die nicht regelmäßige Distribution von Knoten. In dem Fall, gibt
es die Anforderung des wandnahen Bereichs ausführlich zu deﬁnieren, weil dort die wichtigsten
Phänomene stattﬁnden, aber so wenig wie möglich unnützliche Knoten zu erstellen. Um eine
größere Anzahl von Knoten dort zu erreichen, werden exponentielle Distributionen deﬁniert, die
die Dichte von Knoten nicht überall gleich setzen. Visuell ist das in 3.4 zu sehen. Die Gitter-
verteilung im Rohr entlang der Längsrichtung wird mit einer Exponentialfunktion ausgerichtet,
sodass am Lanzenspitze die Zellen viel kleiner als am Einlass und Auslass sind. Gleicherweise ist
es im Rohrquerschnitt. Das Gitter im wandnahen Bereich der Lanze verkleinert sich in axialer
Richtung exponentiell und für den äußeren Bereich vergrößert sich wieder.
Abbildung 3.4: Exponentieller Charakter des Gitters
Ein auftretendes Problem ist, wie man sehen kann, dass eine sehr große Anzahl von Knoten
verschwendet werden. Weil der äußerer Bereich viel größer als das innere Absaugbereich ist, gibt
es dort viel mehr Knoten um der exponentieller Charakter überall zu halten. Es ist nicht möglich
eine unregelmäßige Aufteilung, mit einem Teil exponentiell und das andere Geometrisch geteilt,
zu haben. Die Anforderung in spitzeren und wandnahen Bereiche ein ausführliches Gitter zu
haben, ergibt eine Kreuz Formation mit Außen- und Eintrittsbereich überdeﬁniert. Dort werden
nicht so viele Knoten gebraucht, weil es nicht von Interesse ist und weil weniger Änderungen dort
stattﬁnden. Um dieser Eﬀekt zu mindern, wird das Tool Verfeinerung benutzt. Eine Erarbeitung
von der Verwendung folgt.
Auf 3.5 steht eine Zusammenfassung der ursprünglichen Blöcke. Die Aufteilung auf dieser
Weise ermöglicht den detaillierten Zellen an die Spitze zu deﬁnieren. Das Tool Verfeinerung
wird in gewählten Blöcke angewendet. Dafür muss eine neue Blöcke Distribution erstellt, mit
Berücksichtigung auf eine Eigenschaft von dem Tool: Fluent unterstützt nur die Verfeinerung auf
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Abbildung 3.5: Ursprüngliche Blöcke Distribution
zwei. Das bedeutet man darf nur eine Zelle in zwei teilen, so dass im Netz in Verbindungbereich
nur ein Verhältnis von 2:1 entsteht. Die Verdoppelung von Knoten wurde als nicht genügend
geschätzt, man braucht einen größeren Unterschied zwischen die Zone von Interesse und das
Rechnungsgebiet von kleiner Bedeutung. Deswegen wird sich für ein Achtfache entschieden. Das
wand Bereich wird acht Mal verfeinert und zwei Mittelschichte von 4 und 2 Verfeinerung trennen
das Rechnungsgebiet bis zum äußeren Bereich, wo eine kleinere Anzahl von Knoten vorliegt. Zum
Verständnis steht 3.6, wo die große Menge von Hilfspunkte ersichtlich ist. Die vertikale Aufteilung
ist gleich entlang der X-Richtung, ins Detail wird eine Erklärung für den spitzen Bereich.
Abbildung 3.6: Allgemeine Blöcke Distribution
Tabelle 3.2: Blöcke Verfeinerungsgrad
V erfeinerungsgrad Blo¨cke
8 59, 60, 67, 68
4 50, 51, 52, 58, 66, 74, 75, 76
2 42, 43, 44, 82, 83, 84
1 34, 35, 36, 10, 13, 16
In 3.7 kann man die viele Blöcke, die für die Verfeinerung nötig sind, sehen. Die grüne Linie ist
die Wand der Lanze. Die Blöcke sind nach 3.2 verfeinert. Ab Block 68 in positiven X-Richtung
29
Kapitel 3 Modellbeschreibung
Abbildung 3.7: Detaillierte Blöcke Distribution
bleibt die Verfeinerung 8, um in dem Wandbereich von Interesse eine hohe Anzahl von Knoten
zu haben. Links von den gezeigten Blöcken haben alle Blöcke ein Verfeinerungsgrad von 1.
Diese Strategie verringert die Knotenzahl und damit erleichtert den Rechenaufwand. In 3.8
wird die Erleichterung nicht besonders bemerkt, aber wenn man es noch detaillierter betrachtet,
wie in 3.9, ist die immer mehr dichtere Art des Gitters deutlich.
Abbildung 3.8: Gitter Schnitt
Zusätzliche Abbildungen stehen in Anhang, am interessantesten wird A.7, wo man das Gitter
für äußeren Bereich und Innere der Lanze vergleichen kann.
Für diese Arbeit wird ein überdimensioniertes Gitter gebaut. Mithilfe von (Krüger 2013) kann
man eine Knotenzahl für ein feines zweidimensionales Gitter haben und sich daran anpassen.
Das benutzte Gitter hat 154000 Elemente, ein bisschen unter die Zahl von 173000. Im Gegensatz
sind die Elemente besser gestellt an die wichtigsten Punkte als bei dem automatisch erstellten
Gitter. Das Gitter erreicht eine Größe von 5E-4 mm an der inneren Wand der Lanze. Diese Größe
ist stark übertrieben, es braucht nicht so gering zu sein nach Betrachtung von y+ −Werte.
Es wurde die Entscheidung getroﬀen, ein überbestimmtes Gitter mit einer kleinen Element-
größe zu bauen, anstatt das Gitter während der Rechnung mit der von Fluent angebotenen
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Abbildung 3.9: Detaillierter Gitter Schnitt
Möglichkeit Adaptierung zur Gefälle2 zu ändern, da die Geometrie sehr einfach ist und die pro-
blematische Zone vorhersehbar sind. Aufgrund der thermoﬂuiddynamischen Grundlagen sind in
den wandnahen Bereichen hohe Geschwindigkeitsgradienten bzw. Temperaturgradienten zu er-
warten. Um eine gute Auﬂösung im wandnahen Bereich zu gewährleisten, wird dort ein feineres
Gitter aufgebaut. Durch genauen Aufbau des Gitters erhält man eine große Kontrolle über die
Qualitätsparameter des Gitters.
Es gibt viele hilfreiche Hinweise für die Qualität eines Gitters. Die wichtigsten Punkte zur
Berücksichtigung bei Aufstellung eines guten Gitters sind
• Vermeidung von hohem Seitenverhältnis3. Der Maximalwert liegt ca. 100
• Vermeidung von stark verzerrte Zellen. Es kann zu einer Verschlechterung der Ergebnisse
führen
• Auf alle speziﬁschen Gitterexpansionsverhältnisse beachten. Die Anforderung ist, dass die
Größe Veränderungsrate benachbarter Zellen unter 20% liegen soll
• Vermeidung der Benutzung von Tetraedrer Elemente in Grenzschichtsbereich
2Adaptierung zur Gefälle ist ein Tool von Fluent die anhand der Ergebnisse, ein neues Gitter aufbaut, die
sich besser an die stärksten Gefälle adaptiert. Ein Nachteil davon ist, dass die Änderung des Gitters viele
Zeit nimmt und in Mitte der Berechnung sein muss. In dem Fall ist etwas Unnötiges und wird die gewählte
Vorgehensweise als besser eingeschätzt.
3Das Seitenverhältnis ist ein Maß der Streckung der Zelle. Für stark anisotrope Strömungen, extreme Seitenver-
hältnisse können genaue Ergebnisse mit weniger Zellen ergeben.
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(a) Seitenverhältnis (b) Determinant
(c) Orthogonale Qualität (d) Qualität
Abbildung 3.10: Qualitätskontrolle des Gitters
3.3 Setup
Es gibt zwei benutzte Vorgehensweise für die Lösung des Problems. Hier werden die zwei erklärt,
mit Betonung auf deren Eigenschaften und Unterschiede, der Vergleich der Ergebnisse folgt auf
4. Erst wird das Modell für Fluent erklärt, dass man in Verknüpfung mit FactSage benutzt und
danach der allgemeinste Lösungsfall die völlig im Fluent gelöst wird.
3.3.1 FactSage
FactSage ist ein Programm, das thermochemische Information und Datenbanken enthält und
durch Berechnungs- und Manipulationsmodule die Verarbeitung dieser Daten erlaubt. Durch die
verschiedenen Module: Equilibrium, Phase Diagram, Mixture u.a. wird den Zugriﬀ an die Da-
tenbanken der Eigenschaften von Reinsubstanzen und Lösungen vereinfacht. Von den mehreren
Modulen ist eigentlich relevant für die gegebene Aufgabe das Modul Equilibrium.
In dem Modul Equilibrium sind die Eingaben die Zusammensetzung der Gasmischung, Druck
und Temperatur. An diesem Punkt steht die Eintrittszusammensetzung fest, die anderen sind
unbekannte Verläufe. Da als Angaben für das Modul, die Mengen der verschiedenen Komponenten
in Mol eingeführt werden, braucht man kein Gasgemisch in FactSage zusätzlich zu erstellen. Der
Equilibrium Modul wird benutzt, wo die eingegebene Spezies und ihre gehörende Menge die
Zusammensetzung von dem Eintrittsgasgemisch entsprechen.
Der Druckabfall ist klein, besonders in Vergleich zu dem Totaldruck (Standardfall hat ein Druck
von 5 bar) und sein Einﬂuss wird vernachlässigt. Der Druckunterschied wird in unseren Fall für
Vereinfachungszwecke ignoriert, in dem man die Temperatur als bestimmenden Faktor schätzt.
Mit dieser Vereinfachung wird der Druck konstant und gleich als Operationsdruck angenommen.
Damit bleibt die Notwendigkeit auf ein Temperaturverlauf. Die Randbedingungen sind be-
kannt, die extrem Werte der Temperatur sind von 1473 K bis zum 435,05 K. Damit kann man in
FactSage sich ein Verlauf rechnen lassen, der in Abhängigkeit von Temperatur die Zusammenset-
zung feststellt. Zur Veranschaulichung hat die Tabelle in Anhang A.9 die relevantesten Spezies.
Man kann ein Temperaturbereich in bestimmten Punkten rechnen, in dem Fall sind die Tem-
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peraturen, die eine Transition entsprechen, auch einbezogen. Aufgrund der Rechnungsmethode
von FactSage, der mit thermochemische Gleichgewicht rechnet, ﬁnden die großen Änderungen
an eine punktuelle Temperatur statt.
Diese Datentabelle von FactSage sind erhältlich, bringen aber keine neue Information zu dem
Fall. Die thermochemischen Gleichgewichte sind seit lang vorhanden, das wichtigste ist wie die
Strömung sich entwickelt, wie schnell es in der Absauglanze abgekühlt wird. Eine Korrelation
zwischen Position und Temperatur fehlt. Wenn es experimentelle Daten vorliegen würden, könnte
man den Zusammenhang von beiden Größen wissen. In dem Fall stehen zwar keine Daten und
deswegen wird eine Simulation mit Fluent realisiert.
Die Lösungsvorgehensweise für den Fall ist folgendes. Der Fall wird in Fluent simuliert, ein
vereinfachter Fall, um die gebrauchte Daten abzuholen. Der Fall ist wie der allgemeine Fall deﬁ-
niert, mit den gleichen Eigenschaften, nur der Mechanismus schließt keine Reaktion ein. Der Fall
hat die Gasmischung, Randbedingungen und alle notwendige Temperatur- und Strahlungsdaten,
um energetische Rechnungen zu machen, keine Reaktion aber wird aktiviert, d.h. nur der Mas-
senstrom und das Temperaturproﬁl abhängig von der Geometrie und Temperaturbedingungen
wird sich nach der Berechnung ergeben. Damit werden die Gleichgewichtsdaten von FactSage zu
alle Stellen bestimmt sein, indem die Temperaturen als Eintrittsangaben von FactSage benutzt
werden, um das Äquilibrium für alle bestimmte Punkte herauszuholen. FactSage benutzt für
seine Rechnungen der Gibbs Energie Minimierer SOLGASMIX und die Annahmen von unendli-
cher Zeit und perfekter Mischung. Es kann sein, dass diese Annahmen die Realität nicht völlig
entsprechen, aber es wird eine erste Annäherung für weitere Simulationen sein.
Von Interesse ist nur das Proﬁl in der Lanze. Fluent ergibt ein Temperaturverlauf entlang des
Rohres. Es wird gearbeitet mit CFD-Post, um die Massendurchschnittstemperatur an verschie-
denen Punkten zu bekommen. Die Beziehung zwischen Position entlang der Lanze und entspre-
chende Temperatur ist im Excel Tabelle zu sehen (von der Wichtigkeit für die Graﬁken danach,
der Unterschied ist den Temperaturverlauf zu kennen, um zu wissen wie schnell es kondensiert
bzw. deponiert). Eine Bearbeitung von den erhaltenen Daten wurde gemacht. CFD-Post ermög-
licht an jeder x-Stelle, die Temperaturen für die gesamte Länge der Lanze in Abhängigkeit von
y zu erhalten. Natürlich ist die Temperatur nicht konstant an alle Punkte gesetzt, es ergibt sich
ein Proﬁl mit höchster Temperatur in dem Symmetrieachse und kältester an der Wand. Abwärts
in der x-Richtung werden die Temperaturen immer mehr ausgeglichen und die Gefälle kleiner
bis einem homogenen Proﬁl. Um dieser Proﬁl zu berücksichtigen werden zwei Lösungsmethode
durchgeführt. Die erste Annäherung ist die Massendurchschnittstemperatur als Temperatur zu
nehmen und die zweite den Bereich in der Lanze aufzuteilen. Ein Wandbereich mit geringeren
Temperaturen und ein inneren Bereich mit höheren Temperaturen. Es wird als sinnvoll beurteilt,
die Temperatur für die Kondensationsberechnungen besser an demWandbereich anzupassen, weil
dort die Kondensation stattﬁnden wird. Je genauer die Temperatur, die das Phänomen regiert,
dargestellt wird, desto genauere Gleichgewichtsrechnungen erwartet werden.
Mit diesem Zweck wird die Aufteilung in die zwei Zonen gemacht. Eine Möglichkeit ist die
Aufteilung mit einem konstanten Abstand zu machen. Damit wird ein konstanter Abstand für
den Wandeinﬂuss genommen, was nicht genau ist. In Wirklichkeit wächst der Bereich von Wand-
einﬂuss am Anfang und danach wird stabil. Deswegen wird sich für eine zweite Möglichkeit
entschieden, die die Durchschnittstemperatur betrachtet und der Bereich damit teilt. Das in-
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neren Bereich hat Temperaturen größer als die Durchschnittstemperatur des gesamten Proﬁls
und der Wandbereich Temperaturen geringer. Damit ergeben sich zwei Temperaturen für jeden
Punkt. Von FactSage bekommt man der Wert für die Gleichgewichtsrechnung für beide Tempe-
raturen und mit 3.1 wird es umgerechnet. Man geht wie beim FactSage Rechnungen von eine
totale Mischung aus und erhält ein Wert für gesamten NaCl Massenanteil an jede x-Stelle.
wNaCl,ges =
Tave − Tw
Ti − Tw wNaCl,i + (1−
Tave − Tw
Ti − Tw )wNaCl,w (3.1)
Die Deﬁnition im FactSage von den zu benutzen Datenbanken ist grundlegend. FactSage ist
nur ein Rechner, die Vorbereitung von betrachteten Daten muss ausführlich gemacht werden.
Für solche Systeme wie dieser, die Spezies sind am besten durch den FTsalt Datenbank cha-
rakterisiert. Die Reihenfolge der Datenbanken soll angepasst werden, FTsalt vor FToxid und
FTmisc.
Die FTsalt Lösungsdatenbank enthält ausgewertete und optimierte Salzlösungen. Die Verbin-
dung FTsalt Datenbank enthält alle stöchiometrischen feste und ﬂüssige Salze und sind thermo-
dynamisch konsistent mit der FTsalt Lösungsdatenbank. Es gibt auch ein Dichtemodell für einige
geschmolzenen Salz Systeme verfügbar. Die Daten von FTsalt Datenbanken sind für die reinen
Salze und Salzlösungen von 29 Kationen, unter denen Na und K enthalten, und 8 Anionen, F,
Cl und OH enthalten.4
Abbildung 3.11: Equilibrium von FactSage KCl-NaCl
Wenn die Eigenschaften eines Mehrkomponenten-Salz-Lösung mit Hilfe eines Modells aus den
4Nicht alle binären und ternären Untersysteme wurden bewertet und optimiert, noch sind alle Zusammenset-
zungsbereiche abgedeckt. Teilsysteme, die nicht evaluiert und optimiert wurden, sind als ideal angenommen
oder angenähert. Die genauesten Berechnungen werden in Teilsysteme und Zusammensetzungsbereiche, die
bewertet und optimiert wurden, oder in der Nähe dieser Teilsysteme und Zusammensetzung Bereichen erzielt.
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optimierten Modellparameter für die Teilsysteme angenähert werden, wird die Abschätzung im
Fall ACl-BCl-CCl besser als für ACl-BCl-AF-BF. Für diese Arbeit ist der Fall NaCl-KCl (Dia-
gramm 3.11) und sekundäre Spezies, d.h. dass eine gute Abschätzung durch Teilsysteme erwartet
wird. Das System Li,Na,K,Mg,Ca//Cl,F ist ausgewertet und auf allen Zusammensetzungen op-
timiert, auch aller ternären gegenseitige Systeme. Dichtemodell für die NaCl-KCl-MgCl2-CaCl2
und LiF-NaF-KF-MgF2-CaF2 Salzschmelze Systeme sind zur Verfügung.
Man muss die richtigen Datenbanken wählen, um sinnvolle Ergebnisse zu bekommen. Die
in diesem Fall gewählten Datenbanken sind in 3.3. Die Wahloption J ist für mögliche 2- und
3-Phasen-Mischungslücken in FTsalt-ACl_C und I für mögliche Mischungslücke zwischen die
Spezies in betrachteter Base.
Tabelle 3.3: Gewählte Basen in FactSage
Wahloption Base Detail
J FTsalt-ACl_C CAlkCl-ss_rocksalt
+ FTsalt-AOH_ KOH-RbOH-[NaOH](LT)
I FTsalt-KCOH KCl-KOH(ss)
+ FTsalt-NCOB NaCl-[NaOH](ss)
I FTsalt-SALTF FSalt-liquid
Abbildung 3.12: Equilibrium Modul von FactSage mit konkreten Fall
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Von alle mögliche Spezies und Verbindungen für die gewählte Datenbanken wird ein Auswahl
von der relevantesten für das System gemacht. Unwahrscheinliche Verbindungen werden gehalten
aber die ganz unmöglichen werden beseitigt. Weil FactSage mit Aktivitäten die Gleichgewichte
rechnet, alle beinhaltete Spezies können die Gleichgewichte verschieben. Deswegen wird so viel
wie möglich empfohlen, nur die wichtigsten Spezies zu behalten, um das System sehr genau zu
bestimmen.
Man bekommt eine Tabelle mit dem Anteil von aller Spezies an jede bestimmte Temperatur
und Druck. In der Arbeit wird das System viel vereinfacht. Nur ein Unterschied zwischen gas-
förmig und fest (Schlacke inklusiv) ist von Interesse für das Vergleich mit Fluent Simulationen.
Deswegen werden die vorhandenen FactSage Spezies, nämlich Na(g), NaH(g), NaO(g), NaOH(g)
und NaCl(g) zusammengezählt. Die Distribution ist fast völlig in NaCl(g) Form und die andere
nah zu null, aber für hohe Temperaturen ist die NaOH(g) Form vorgezogen, was die Ergebnisse
von (Bläsing und Müller 2012) zustimmt. FactSage gibt zu ausführliche Daten für diese Arbeit,
ist aber sehr hilfreich als Vergleich für solche theoretische Arbeiten, wie die von (Bläsing und
Müller 2012), wo den Übergang nicht modelliert sein muss, sondern der Zusammenhang zwischen
Endzustand und Anfangszustand geforscht wird.
3.3.2 Allgemeiner Fluent Fall
In diesem Teil wird der letzte Fall der Arbeit erklärt. Die Auswahl der Modelle und Eigenschaften
dieses Modells beinhalten alle andere Fälle, mit konkreten Kleinigkeiten die anders eingerichtet
sind. Die kleinen Unterschiede werden in dem entsprechenden Teil dargelegt.
Allgemein
Beim Öﬀnen des Programms-Starters sollte Aufmerksamkeit darauf geworfen werden, dass 2D
Raum und doppelte Genauigkeit gewählt sind. Die Adresse der Dateien kann auch für Einfachheit
gewählt werden, ist aber nicht notwendig. Dann wird das Gitter gewählt und gelesen.
Im allgemeinen Absatz sollte ein Check des Gitters gemacht werden und ihre Skalierung falls
es notwendig ist. In diesem Fall wurde bei der Übertragung von ICEM CFD schon die Skalierung
von mm zu m gemacht, als das Gitter erstellt wurde. In diesem Punkt wird bemerkt, ob beim
Lesen des Gitters es negative Werte gibt, die Probleme für die axisymmetrische Lösung ergeben
werden. Eine andere wichtige Bemerkung ist, dass der minimale Wert von Zellvolumen positiv
ist.
Der Löser Typ ist druckbasierte Löser, die Geschwindigkeitsausarbeitung absolut, die Zeit
stationär und am wichtigsten; der 2D Raum muss axisymmetrisch sein. Bei der Aktivierung
von axisymmetrisch ergeben sich Warnungen, entweder das Gitter wurde nicht richtig erstellt
oder gelesen und die Anforderungen des Lösers werden nicht erfüllt oder aufgrund der fehlenden
Achse. Das Programm warnt, dass eine Randbedingung von Typ axis gebraucht wird, und nicht
symmetrie.
Hier wird auch die Schwerkraft des Systems deﬁniert, eigentlich in x-Richtung. Das gesamte
System mit Lanze ist gedreht, wegen Anforderung der axisymmetrischen Löser, der die x-Achse
als Achse des Systems eingerichtet hat, und so wird die Schwerebeschleunigung nach unten deﬁ-
niert, nämlich
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Tabelle 3.4: Werte für die Deﬁnition der Schwerebeschleunigung
Richtung Wert [m/s2]
x 9,81
y 0
z 0
Ein sehr hilfreiches Werkzeug ist das Neuordnen von Domäne mit umgekehrten Cuthill-McKee-
Verfahren5. Es führt zur Beschleunigung des Lösungsverfahrens durch die erhebliche Reduktion
der Bandbreite. Es sollte zweimal gemacht werden (das zweite Mal sollte keine zusätzliche Re-
duktion ergeben).
Reordering domain using Reverse Cuthill-McKee method:
zones, cells, faces, done.
Bandwidth reduction = 107497/431 = 249,41
Done.
Modelle
Die in Fluent benutzten Modelle sind Energie, Turbulenz, Strahlung, Spezies und Diskrete Phase.
Die wichtigsten Modelle zu deﬁnieren sind Spezies und Diskrete Phase, die für die Darstellung
der Kondensation und die Asche Partikel verantwortlich sind. Die Energie- und Turbulenzmodell
sind übliche Modelle für die Berechnung von Stromlösungen, und für den betrachteten Tempe-
raturbereich ist Strahlung relevant.
Energie Die Energiegleichung wird mit standard Optionen wie Diﬀusion am Einlass aktiviert.
Turbulenz Für den allgemeinen Fall wird das standard k −  Modell mit verbesserte Wandbe-
handlung benutzt. Die thermischen Eﬀekte am Wand sind aktiviert, die Druckgradienten Eﬀekte
aber nicht (in Übereinstimmung mit deren Vernachlässigung). Andere implementierte Modelle
zum Vergleich sind das standard k −  Modell mit standard Wand Funktionen, das RNG k − 
Modell und das k − ω SST Modell.
Strahlung Das Modell für Strahlung ist DO, und es wird mit Winkel Diskretisierung Θ-Teilung=3,
Φ-Teilung=3, Θ-Pixel=2 und Φ-Pixel=2. Diese Werte sind für 2D-Simulationen geeignet. Die
Strahlung wird alle 5 Energie Iterationen berechnet.
Spezies Als Spezies Modell eignet sich Speziestransport am besten. Die Volumetrische Reaktion
sollen aktiviert werden. Dazu werden die Reaktionen an Wandoberﬂäche und Partikeloberﬂäche
5Der Cuthill-McKee-Algorithmus ist ein Algorithmus, der eine symmetrische dünnbesetzte Matrix in eine Band-
matrix mit einer geringeren Bandbreite transformiert, und für Bandmatrizen gibt es viel eﬃzientere Berech-
nungsalgorithmen. Der umgekehrte Cuthill-McKee-Algorithmus ist derselbe Algorithmus mit umgekehrter In-
dexreihenfolge. Im Allgemeinen führt der umgekehrte Algorithmus zu einem geringerem Fill-in oder Erzeugung
von neuen Nichtnull-Elementen nach einer Gaußelimination.
37
Kapitel 3 Modellbeschreibung
aktiviert. Die Optionen Wärme von Oberﬂächenreaktionen, Massenabscheidungsquelle, Diﬀusi-
onsenergiequelle, thermische Diﬀusion und volle Mehrkomponentendiﬀusion sind auch aktiviert.
Das Material mixture-template mit 5 volumetrischer Spezies und 2 solider Spezies wird gewählt.
Es wird nachfolgend deﬁniert. Die Deﬁnition enthält die gewählte Spezies und die verschiedenen
Reaktionen.
Diskrete Phase Die Partikel müssen für alle Simulationen injiziert und gelöst werden, auch
für Fälle ohne Ablagerung an der Partikeloberﬂäche. Das Gasgemisch enthält Partikel und die
Simulation berücksichtigt der Eﬀekt dieser Partikel mit der Zweiweg Kopplung Lösung.
Die Interaktion der diskreten Phase mit der kontinuierlichen Phase ist aktiviert und alle 50
Iterationen werden die Terme in den Gleichungen aktualisiert. Die Zahl von maximalen Schritte
für Tracking-Parameter wird als 70000 genommen um eine vollständige Verfolgung des Teilchens
zu erreichen. Es ist sehr wichtig, dass die Partikel-Strahlung Interaktion aktiviert wird. Alle
anderen Eigenschaften haben die standard Werte. Die Deﬁnition der Injektion ist von großer
Bedeutung.
Eine Injektion partinlet für die Asche-Partikel wird hinzugefügt6. Von experimentelle Daten
ist es möglich eine Rosin-Rammler Distribution für die Partikel zu zuordnen. Damit sind die
Eigenschaften der Injektion durch eine Rosin-Rammler Distribution bestimmt, die Werte für die
Distribution sind in A.1 und A.3 gerechnet und in A.2 stehen alle Werte der Injektion. Die Zahl
von Durchmessern ergibt die Gesamtzahl von nachverfolgte Partikel, es wird ein Wert genom-
men, der eine nicht zu große Gesamtzahl verursacht. Es sollte zwischen 1000 und 5000 liegen.
Mit ein Wert von 100 ergeben sich 2600 Partikelbahnen. Die meisten Eigenschaften sind aber
einleuchtend, Eintrittstemperatur, Geschwindigkeit der Partikel, dass die Richtung der Partikel
senkrecht zur Fläche deﬁniert wird. Es ist wichtig die Skalierung des Durchﬂusses je nach Zell-
ﬂäche. Wegen des großen Unterschieds in Zellﬂäche, ergibt diese Skalierung eine realistischere
Darstellung der Distribution von Partikel in der Strömung. Die Annahme für den Massenstrom
ist, dass es gleich 0, 5m3/h ist. Es ist ein vernünftiger Wert aus der Anlage. Es ist wichtig, eine
gute Annahme für diesen Wert zu treﬀen, weil es einen großen Einﬂuss auf die Eﬀekte haben
kann. Das Verhältnis von beide Massenströme (Partikel und Gas) sollte ungefähr realistisch sein.
Der Partikeltyp ist Combusting. Die Asche Partikel, die sich in dem System beﬁnden, sind
inerte Partikel. Die Partikel interagieren mit der Strömung, aber es entsteht keine Reaktion
(die vorhergehenden Reaktionen sind endothermisch, durch die Abkühlung sind die Reaktionen
verhindert). An der Partikeloberﬂäche wird abgelagert, was in Fluent als eine Reaktion deﬁniert
wird. Deswegen darf man der Partikeltyp nicht als Inert deﬁnieren, obwohl die Partikel an sich
nicht in der Reaktion beteiligt ist. Die Ablagerung an der Partikel wird durch die Steigerung
durch die Reaktionen des Massenanteils von den Spurenstoﬀen dargestellt. Es wird gebraucht,
ein größer als null Anfangsanteil für die Spurenstoﬀe zu deﬁnieren, damit die Reaktionen wirken.
Das Verhältnis der diskreten Phase folgt einige Gesetze. Fluent hat eine Reihenfolge von Ge-
setzen etabliert, für den üblichen Fall. Sie sind nicht für dieses System geeignet. Man darf eigene
Gesetze mit UDFs bauen, oder eine Untermenge der vorhandenen Gesetze wählen. Für den Fall
ist eine Untermenge der Gesetze geeignet. Die Entfernung ﬂüchtiger Bestandteile ist nicht einzu-
6Nützliche Information. In Fluent werden injizierte Partikel in dem Domain bleiben, auch wenn ihre Eigenschaf-
ten geändert werden, insofern die DPM Berechnung nicht zurückgesetzt wird.
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rechnen und das Gesetz wird nicht hinzugefügt. Die benutzten Gesetze sind inerte Heizung für
das erste Gesetz, Oberﬂächenverbrennung als zweite Gesetz, und inerte Heizung für das dritte
Gesetz. Damit werden die Partikel realitätsgetreu repräsentiert.
Das Material für die Partikel ist in A.3 deﬁniert. Es ist wichtig ein Material zu wählen, das
ähnliche Eigenschaften zu die wirkliche Partikel hat (die Zusammensetzung und genau Verhal-
ten sind nicht möglich zu reproduzieren). Deswegen wird sich für coal mit geringem Anteil von
Flüchtigen entschieden. In der Deﬁnition des Materials ist von besondere Wichtigkeit das Ver-
brennungsmodell, es soll multiple-surface-reactions7 sein.
Materialien
Alle gebrauchten Materialien, die in der Fluent Bibliothek vorhanden sind, werden benutzt. Sie
werden überträgt und für die Mischung benutzt. Von alle für den Fall notwendige Materialien
fehlen noch die Chloride, NaCl und KCl im alle Zustände (gasförmig und fest). Die Datenbiblio-
thek von Fluent ist sehr vollständig in üblichen Materialien aber für seltsamere Materialien gibt
es nicht so viele Daten oder sie sind sogar nicht in der Bibliothek enthalten. Dass stellt teilweise
die schwierigste Problematik für den Fall, dass die Daten entscheidend sind aber nicht vorliegen.
Gute Annäherungen oder Annahmen sollen in diesen Fällen getroﬀen werden.
Bei Übertragung von Materialien von Fluent, sollte auch darauf aufgepasst, dass sie korrekt er-
stellt sind. Es ist so, dass in dem Fall die L-J Parameter für kinetische Theorie nicht völlig korrekt
für alle Materialien waren. Die andere Eigenschaften wurden von den verschiedenen Möglichkei-
ten gewählt, für die L-J Parameter sind die Werte von (Poling u. a. 2001) benutzt, sie stehen in
3.5. Auf dieser Weise wurden CO, CO2, H2 und N2 deﬁniert. Das Trägergas ist damit vollständig
deﬁniert und fehlt nur die Deﬁnition von den Spurenstoﬀen, die sehr wichtig ist.
Tabelle 3.5: Werte für die Deﬁnition der Lennard-Jones Parameter nach (Poling u. a. 2001)
Material L-J Parameter Wert
Allgemein
Charakteristische Länge [A˚] 4
Energie Parameter [K] 100
CO
Charakteristische Länge [A˚] 3,69
Energie Parameter [K] 91,7
CO2
Charakteristische Länge [A˚] 3,941
Energie Parameter [K] 195,2
H2
Charakteristische Länge [A˚] 2,827
Energie Parameter [K] 59,7
N2
Charakteristische Länge [A˚] 3,798
Energie Parameter [K] 71,4
Für die Deﬁnition von NaCl sind die Daten von verschiedenen Quellen benutzt. Datenban-
ken wie (NIST) und (Reaxys) sind sehr hilfreich für allgemeine Daten wie standard Werte der
7Fluent warnt, dass die Partikeloberﬂächenreaktionen in dem Reaktionen Panel für das Materialgemisch ange-
geben werden müssen. Ihre Deﬁnition folgt in dem nächsten Teil Materialien.
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Enthalpie und Entropie, andere konkretere Daten sind nicht so einfach verfügbar. Die allgemei-
ne Deﬁnition der Eigenschaften für NaCl(s) sind in A.4 zu sehen. Die thermische Leitfähigkeit
von NaCl(s) wurde mit den Werte 6,5 für T=289 K und 4,01 für T=460 K piecewise-linear be-
schrieben. Für Bereiche außer den linearen Verlauf werden die extrem Werte genommen. Für
die Wärmekapazität wurde piecewise-polynomial benutzt, mit zwei Bereiche. Für Temperaturen
unter 1098 K war ein Polynom mit C1 = 843, 318 C2 = 0, 0255448 C3 = 0, 000242694 eingesetzt,
die von den (NIST) Daten extrahiert wurde. Über 1098 K bleibt den Wert ungefähr konstant
mit einem Wert von 1164.
Tabelle 3.6: Konstante für Cp von NaCl(g)
Koeﬃzient Temperaturbereich
250-2200 2200-3600 3600-5000
1 504,2222 640,489 640
2 0,6362319 0,00758673 0,011862
3 -0,00123227 3,57967E-6
4 1,281826E-6
5 -7,298713E-10
6 2,154013E-13
7 -2,573589E-17
Die Eigenschaften für NaCl(g) sind in A.5. Die Deﬁnition der Wärmekapazität ist auch mit
piecewise-polynomial durchgeführt, in drei Bereiche 3.6. Die Koeﬃzienten für den Bereich T=[250-
2200] und T=[2200-3600] sind aus (Hiramoto u. a. 2012) gerechnet. Die Gleichung in dem Artikel
passt nicht zu dem Polynom Form, es wurde eine Polynom-Regression von den Daten gemacht
und die Koeﬃzienten herausgeholt. Die Koeﬃzienten des anderen Bereichs sind von (NIST).
Es ist eigentlich außer Betriebstemperatur, aber für die Möglichkeit, dass Fluent in zu hohen
Temperaturen tritt, sollte man alle Eigenschaften für die mögliche Temperaturen deﬁnieren. Der
Artikel von (Hiramoto u. a. 2012) ist eigentlich sehr gut, weil er den Betriebsbereich für NaCl
in gasförmiger Form umfasst. Die Daten von (NIST) mussten für niedrige Temperaturen ex-
trapoliert werden. Es werden zwei Bereiche vom Artikel gemacht, weil die Tendenz der Werte
unterschiedlich ist und in Temperaturen ab 2200 K sollte das System nicht treten.
Der Fall von der KCl-Eigenschaften ist genauso wie der von NaCl. Die Daten sind für KCl(s)
in A.6 dargestellt. Die Wärmekapazität wird auch mit piecewise-polynomial in zwei Bereiche
deﬁniert. Bis T=1044 K sind die Koeﬃzienten C1 = 534, 82 C2 = 0, 769446 C3 = −0, 00107079
C4 = 6, 65323E − 7 und ab T=1044 K ist sie konstant und gleich 928, 377. Für KCl(g) sind die
Eigenschaften in A.7. Die Wärmekapazität wird ebenfalls mit Daten von (NIST) als piecewise-
polynomial in zwei Bereiche deﬁniert, nämlich bis 2000 K konstant und ein Wert von 521,7955
und ab dieser Temperatur mit Koeﬃzienten C1 = 501, 4675 und C2 = 0, 01022075.
Nach der Deﬁnition aller einzelnen Materialien muss das Gasgemisch erzeugt werden. Die
Spezies sind in Gasgemisch nach 3.7 hinzugefügt. Die Reihenfolge der Spezies ist sehr wichtig,
wie nachfolgend erklärt wird. Das hat mit der UDFs zu tun und die Deﬁnition der Reaktionsraten.
Die Spezies haben ein Index von 0 bis 4 in der Reihenfolge, z.B. ist NaCl(g)=3. Dieser Index ist
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in der UDF benutzt, um Massenanteile und andere gebrauchte Daten herauszuholen. Die feste
Spezies sind für die Depositionsraten gebraucht und damit können sie in den Partikel deﬁniert
werden.
Tabelle 3.7: Spezies in Gasgemisch
Selected Species Selected Solid Species
H2 NaCl(s)
CO KCl(s)
CO2 C(s)
NaCl(g)
KCl(g)
N2
Nachdem die Spezies deﬁniert sind, müssen die Reaktionen deﬁniert werden. Wie schon er-
wähnt, werden zwei Reaktionen berücksichtigt: an der Wand der Absauglanze und an der Asche-
partikel. Diese Reaktionen sind für alle betrachtete Spurenstoﬀe notwendig, NaCl und KCl. Somit
sind 4 Reaktionen gebraucht. In dem Gasgemisch werden die Reaktionen deﬁniert und die Raten
werden später durch die UDFs addiert.
Die erste Reaktion reaction-1 ist eine Wandoberﬂächenreaktion, deren stöchiometrischen Ko-
eﬃzienten sind nach der Reaktion NaCl(g) −−→ NaCl(s) deﬁniert. reaction-2 ist eine Parti-
keloberﬂächenreaktion deﬁniert mit NaCl(s) −−→ NaCl(g) 8. Analog wird das System für KCl
erweitert, mit reaction-3 auch eine Wandoberﬂächenreaktion KCl(g) −−→ KCl(s) und reaction-4
eine Partikeloberﬂächenreaktion KCl(s) −−→ KCl(g).
Die Raten der Reaktionen werden nicht in diesem Modul explizitiert, sondern durch UDFs. Die
UDF sind die Werkzeuge, durch denen die Vielseitigkeit von Fluent stattﬁndet. Es gibt zahlreiche
Probleme die mit Fluent gelöst werden können, und die Anpassung an diese Probleme, die nicht
direkt in der vorhandenen Optionen von Fluent sind, wird durch UDF gemacht. Sie ermöglichen
auch Eigenschaften besser zu bestimmen und das ist der Fall mit die Reaktionsrate. Die Makro
DEFINE_SR_RATE erlaubt eine Rate für die Wandoberﬂächenreaktion festzusetzen und die
Makro DEFINE_PR_RATE für die Partikeloberﬂächenreaktion. Alle notwendigen Informatio-
nen zum Aufbau von UDF stehen in (Ansys INC. 2013b). Dort gibt es nützliche Beispiele für
verschiedene Makros.
Die UDFs A.8 sind wie folgt strukturiert. Erst werden die Bibliotheken hinzugefügt und Kon-
stanten deﬁniert. Die Makro fängt an, mit alle notwendige Variablen. Es wird den Sättigungs-
druck mit dem Antoine Ansatz 3.2 (die Konstanten A,B und C sind in (NIST) erhältlich) deﬁniert,
basierend auf die Temperatur jeder Zelle. Mithilfe des Partialdrucks für die Spurenstoﬀe wird
die Übersättigung berechnet.
log10(P ) = A−
B
C + T
(3.2)
Dann wird die Deﬁnition von d nach 2.22 ersetzt und als 3.3 deﬁniert, in den Anhang steht
8Die Raten sind für die Reaktion mit diesen stöchiometrischen Koeﬃzienten deﬁniert. Die Betrachtung ist gleich
wie mit Verbrennung oder Katalysator, wo die Partikel immer als Reaktant auftreten.
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die letzte Version der UDF, und eine nulle Rate wird gesetzt.
d = 5
√
1.32E − 4 x (3.3)
Für die richtige Reaktion (die Name der Reaktion wird vergleicht und damit bekommt jedes
Reaktion seine richtige Reaktionsrate) falls es eine positive Übersättigung steht, wird die Rate
mit 2.16 und 2.17 festgelegt.
Für die Partikeloberﬂächenreaktion wird die Makro gleich, nur die Deﬁnition von d ist wie
schon erwähnt anders und die Raten sind mit die Partikeloberﬂäche multipliziert (die Raten sind
in Fluent so deﬁniert). Es ist zu beachten, dass die DEFINE_PR_RATE UDF nicht mit die
gekoppelte Lösung Option kompatibel ist. Die gekoppelte Wärme- und Stoösung in dem dis-
kreten Phasenmodell muss deaktiviert sein. Standardmäßig wird die Lösung der Partikel Wärme-
und Stoﬀgleichungen in einer getrennten Weise gelöst.
Die Implementierung der UDFs ist in Fluent durch Kompilierung und Ladung der Funktionen
zu machen. Dann sind die Funktionen als Function Hooks addiert. Die vorhandene Möglichkeiten
sind für Surface Reaction Rate wall::libudf und für Particle Reaction Rate part::libudf. Damit
wird die Deﬁnition der Raten endgültig festgelegt.
Der Mechanismus des Gasgemisches muss deﬁniert werden. Man soll die Reaktionen auswählen.
mechanism-1 beinhaltet alle vier Reaktionen. In den ersten Fällen war nur reaction-1 gewählt,
nur Reaktion an der Wand. Mit der Partikel-Erweiterung ist reaction-2 hinzugefügt und in dem
allgemeinen Fall die Reaktionen von KCl (3 und 4). Der Mechanismus muss im Fluid und für
die Wände, an denen Deposition stattﬁndet, aktiviert sein.
Die andere Eigenschaften des Gasgemisches sind in A.8. Die Materialeigenschaften für die
Asche Partikel A.2 wurden in der Beschreibung von dem diskrete Phase Modell deﬁniert. Am
wichtigsten ist die Zusammensetzung größer als null für die Spurenstoﬀe NaCl(s) und KCl(s),
der Wert 1E-20 wurde genommen.
Zellzone- und Randbedingungen
In der Zellzone wird nur der Material gewählt (mixture-template) und bestätigt, dass es sich
an Strahlung beteiligt und Reaktionen im Inneren stattﬁnden. Außerdem wird der Mechanismus
mechanism-1 gewählt. Die Betriebsbedingungen werden auch deﬁniert, nämlich der Betriebsdruck
(5 bar) und die Schwerkraft9 von 9,81 m/s in x-Richtung. Die Randbedingungen müssen für alle
Zone eingegeben werden. Die verschiedenen zugeordneten Zonentypen kann man in 3.8 sehen.
Die Typen axis und interior brauchen keine weitere Deﬁnition. Die anderen Zonen sind nach-
folgend durch Datentabellen erklärt. Die wichtigsten sind die Eintrittsparameter 3.9 und die
Randbedingungen an der inneren Wand der Lanze 3.10, wo die Reaktion erwartet ist.
DH =
4A
P
(3.4)
I = 0, 16Re
−1/8
DH
(3.5)
Der hydraulische Durchmesser ist ein üblicher Begriﬀ für die Wärmeübertragung in interne Strö-
mungen, für nicht-kreisförmigen Geometrien. Mit diesem Begriﬀ können viele Eigenschaften ana-
9Die Schwerkraft kann auch im Teil Allgemein eingegeben werden.
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Tabelle 3.8: Typen für alle Zonen
Name Zonentyp
axis axis
inlet velocity-inlet
int_ﬂuid interior
main-outlet pressure-outlet
outer-wall wall
probe-in-wall wall
probe-out-wall wall
probe-outlet pressure-outlet
probe-top-wall wall
Tabelle 3.9: Randbedingungen der inlet
Modell Eigenschaft Wert oder Wahl
Momentum
Velocity Speciﬁcation Method Magnitude, Normal to Boundary
Reference Frame Absolute
Velocity Magnitude [m/s] 1,01
Initial Gauge Pressure [Pa] 0
Turbulent Intensity [%] 8
Hydraulic Diameter [m] 0,07
Thermal Temperature [K] 1473
Radiation
External Black Body
Temperature Method
Boundary Temperature
Internal Emissivity 1
Species Mass Fractions
H2 0,15
CO 0,3
CO2 0,25
NaCl(g) 1E-6
KCl(g) 1E-6
DPM Discrete Phase BC Type escape
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Tabelle 3.10: Randbedingungen der probe-in-wall
Modell Eigenschaft Wert oder Wahl
Momentum
Wall Motion Stationary Wall
Shear Condition No Slip
Thermal
Thermal Conditions Temperature
Temperature [K] 435,05
Material Name Steel
Radiation
BC Type opaque
Diﬀuse Fraction 1
Species Mass Fractions
Reaction D
Reaction Mechanism mechanism-1
Surface Area Washcoat Factor 1
DPM Discrete Phase Model Conditions reﬂect
log wie beim Rundrohr berechnet werden. Es wird als 3.4 deﬁniert, wobei A die Querschnitts-
ﬂäche ist und P der benetzte Umfang des Querschnitts. Für das Rundrohr ist der hydraulische
Durchmesser genau der Durchmesser und für ein Kreisring DH = Da−Di. Die Turbulente Inten-
sität I = u
′
U ist das Verhältnis zwischen quadratisches Mittel der turbulenten Geschwindigkeits-
schwankungen u′ und die mittlere Geschwindigkeit U . Sie ist für völlig entwickelte Strömungen
als 3.5 deﬁniert. Beim Einstellen der Randbedingungen für die Simulation ist notwendig die
Turbulenzintensität auf den Einlässen zu schätzen10, mit experimentelle Daten oder allgemeine
Einschätzungen.
• Fälle mit hohem Turbulenz (5%-20%) Hochgeschwindigkeitsströmungen in komplexen Geo-
metrien und Durchﬂuss in Inneren von rotierenden Maschinen.
• Fälle mit mittlerem Turbulenz (1%-5%) Durchﬂuss in nicht-so-komplexe Geräte (große
Rohre, Lüftungsströme) oder niedriger Geschwindigkeit
• Fälle mit geringerem Turbulenz (deutlich unter 1%) Durchﬂuss mit Ursprung aus einer
stehenden Flüssigkeit.
Für diese Gründe hat man sich auf einen Turbulenz Intensität von 8% entschieden, aufgrund
der relativ einfachen Geometrie und Reynoldszahlen in Übergangsbereich.
Die Temperatur der Lanze wird durch Vereinfachung als konstant genommen. Der Wert wurde
mithilfe der Wassersättigungstemperatur bestimmt. Es wird ein Wert von Tw = Tsat+10 gesetzt.
Damit wird gesichert, dass ein mögliches Wasseranteil nicht kondensiert. In dem Fall ist z.B. der
Druck 5 bar, und die Wassersättigungstemperatur ist 151,9 ◦C, deswegen ist die Wandtemperatur
als 435,05 K gesetzt.
10Im Allgemeinen wird am Einlass die Strömung nicht völlig entwickelt, und in diesem Fall auch nicht.
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Lösungsverfahren
Als globales Gleichungssystem für das gesamte Strömungsgebiet, diskretisiert durch ein numeri-
sches Gitter, ergibt sich ein lineares Gleichungssystem. Um das lineare diskrete Gleichungssystem
zu lösen gibt es direkte und iterative mathematischen Verfahren. Ein direktes Lösungsverfahren
kann aufgrund des hohen Aufwandes (proportional zur Gittergröße) nicht benutzt werden. Ite-
rative Verfahren von Fluent werden benutzt.
Die Druck-Geschwindigkeitskopplung bezieht sich auf die numerischen Algorithmus, die eine
Kombination von Kontinuität und Impulsgleichungen mit der druckbasierte Löser verwendet, um
eine Gleichung für Druck herzuleiten. Der druckbasierten Löser von Fluent ermöglicht es, das
Strömungsproblem entweder in einer getrennten oder gekoppelten Weise zu lösen.
Getrennten Algorithmen
• SIMPLE, der Standardschema, robust
• SIMPLEC, erlaubt schnellere Konvergenz für einfache Probleme
• PISO, für instationäre Strömungen oder für Gitter mit höherer Schiefe
• FSM, ähnlich zu PISO, mit NITA-Schema verbunden, für zeitabhängige Strömungen
Gekoppelter Algorithmus
• Coupled
Normalerweise werden von den angebotenen Algorithmen SIMPLE oder SIMPLEC für sta-
tionären Zustände Berechnungen verwendet, während PISO für transiente Berechnungen oder
Berechnungen auf sehr schräges Gitter empfohlen wird. SIMPLE ist der Standard, aber vie-
le Probleme proﬁtieren aus der Verwendung von SIMPLEC, aufgrund der erhöhte URF, die
angewendet werden können. Für einfache Probleme, wie Laminarströmung ohne zusätzliche Mo-
delle, in denen Konvergenz durch Druck-Geschwindigkeitskopplung begrenzt wird, ist SIMPLEC
schneller. Der URF ist zu 1 gesetzt, was die Konvergenz beschleunigt. Für komplizierte Strö-
mungen oder zusätzliche physische Modelle, wird die Konvergenz normalerweise nicht verbessert
und SIMPLEC ergibt ähnliche Konvergenzraten zu SIMPLE. Für stationäre Probleme PISO
mit Korrektion bietet keinen Vorteil gegenüber SIMPLE oder SIMPLEC mit optimal URF. Der
Coupled Löser auszuwählen bedeutet, dass ein gekoppelter Algorithmus wird benutzt. Dieser
bietet einige Vorteile gegenüber den getrennten Algorithmus. Es ist eﬃzienter und robuster für
einphasige stationäre Strömungen.
Die in dieser Arbeit verwendeten Lösungsverfahren sind SIMPLE und Coupled. Coupled er-
fordert die Bestimmung einer CFL-Zahl. Die Courant-Friedrichs-Lewy-Zahl wird in der nume-
rischen Strömungssimulation für die Diskretisierung von zeitabhängigen Diﬀerentialgleichungen
verwendet. CFL = u∆t∆x und gibt die Zahl von fortbewegten Zellen pro Zeitschritt anhand der
Geschwindigkeit, diskretes Zeitschritts und diskretes Ortschritts.
Lösungskontrollen
In den Lösungskontrollen stehen vor allem die Unterrelaxationsfaktoren. Es gibt auch die Grenzen
der Berechnung und die Gleichungen.
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Als Grenzen wird die maximal statische Temperatur als 2500 K gesetzt und die minimale als
300 K. Diese Werte entsprechen nicht die maximal erwartete Temperatur, aber es ist besser das
Programm nicht zu viel zu limitieren. Bei einige Berechnungen, wie bei der Strahlung, werden
die Werte am Anfang stark abweichen und danach wieder an sinnvolle Werte zurückkehren und
es geht eigentlich besser wenn Fluent die Werte wirklich bis zum Extremwerte setzt. Die anderen
Werte bleiben unberührt.
Die Gleichungen auf der anderen Seite sind nicht hier direkt modiﬁziert, sondern durch Befehle
im Journal. Alles bleibt in standardisierter Bedingungen.
Laut (Ansys INC. 2013a) sind die URF von Löser verwendet, um die Aktualisierung der
berechneten Variablen bei jeder Iteration zu steuern und beschränken. Wegen der Nichtlinearität
der von Fluent gelöste Gleichung, ist es notwendig die Steuerung von φ, die die URF α erreichen. α
wirkt eine Reduktion der Änderung von φ vom alten Wert durch 3.6 und die berechnete Änderung
∆φ. Diese wirkt eine entscheidende Rolle bei der Stabilität des numerischen Werkzeuges. Alle
auf Druckbasis gelöste Gleichungen und die nicht gekoppelten, durch den Dichte-basierten Löser
gelöste Gleichungen, haben URF mit ihnen verbunden. URF ändern nicht die Entwicklung bis der
Lösung, man erhält die gleiche Lösung, es sei denn die Lösung divergiert, es dauert nur länger, um
dorthin zu gelangen. Die höchste URF sind schneller. Eigentlich wären überrelaxation Faktoren,
d.h. größer als 1, ideal, weil man in der geringsten Anzahl von Iterationen ankommen würde. Sie
sind aber Ursache von Stabilitätsprobleme.
In Fluent sind die URF Parameter für alle Variablen auf die Werte gesetzt, die in der Nähe
optimal für die größtmögliche Anzahl von Fällen sind. Diese Werte sind für viele Probleme
geeignet, für einige Probleme ist es empfehlenswert, die Faktoren am Anfang zu reduzieren.
φ = φold + α∆φ (3.6)
Bevor mit der URFs mitgespielt wird, sollte mit der typischen Ursache der Konvergenz Proble-
me umgegangen werden. Normalerweise ist eine schlechte Netzqualität (hohe Schiefe), unzurei-
chende Netzauﬂösung in der Grenzschicht oder Regionen mit hoher Steigung, schlecht gestellten
Randbedingungen Ursache der Probleme mit Konvergenz, und ihre Verbesserung löst die Kon-
vergenz. Erst wenn die Auftauchung dieser Probleme vermeidet wird, können die URFs geändert
werden.
Es ist gute Praxis die Berechnung unter Verwendung der standardmäßigen Faktoren zu begin-
nen, und falls die Residuen nach den ersten Iterationen sich erhöhen, sollten die URF reduziert
werden. Verringern der URFs zu Beginn der Berechnung behindert die Konvergenzgeschwindig-
keit durch Begrenzung der Änderung zwischen Iterationen für jede Variable. Die Änderung der
Faktoren inmitten von Berechnung kann zur Steigerung der Residuen führen. Der Grund dafür
ist normalerweise, eine zu große Erhöhung der URF. Ein vorsichtiger Ansatz ist die Dateien zu
speichern und ein paar Iterationen mit den neuen Parameter zu rechnen. Typischerweise wird
eine Erhöhung von URF eine leichte Erhöhung der Residuen bewirken, aber diese verschwindet
als die Lösung fortschreitet. Wenn die Residuen Größenordnungen steigen, soll die Berechnung
gestoppt werden und zurück an den letzten guten gespeicherten Daten gekehrt werden.
Wie erwähnt, sind die standardmäßigen URFs für alle Variablen auf optimale Werte gesetzt,
die für zahlreiche Fälle geeignet sind. Im Allgemeinen müssen für die meisten Strömungen die
URF der wichtigsten Gleichungen nicht geändert werden, es ist eigentlich empfohlen die stan-
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dardmäßigen Werte zu behalten. Es ist aber ratsam für DPM, der Wert am Anfang niedrig zu
setzen, und nach Iterationen und eine erste Annäherung, es höher wiederherstellen, da wenn die
Quellen aktualisiert werden, sich pünktliche Änderungen ergeben, die auf die Gleichungen einen
großen Eﬀekt haben. Für andere skalare Gleichungen, in dem betroﬀenen Fall Spezies, können
die URF standardmäßige Werte zu Beginn der Berechnung zu aggressiv für das Problem sein
und eine Reduktion der Werte auf 0.8 wird empfohlen, um die Konvergenz zu erleichtern.
Monitore
Die Konvergenz der Lösung ist sehr wichtig. Um die Konvergenz behaupten zu können, ist es nicht
genug, dass die Residuen kleiner als ein gegebener Wert sind. Andere Informationen von System
sind gebraucht. Kleine URFs können irreführenden Schlussfolgerungen über die Konvergenz pro-
duzieren, da die Änderungen gedämpft sind. Die Konvergenz muss durch die Überwachung diese
andere Informationen, wie Massenströme, Temperatur und andere Variablen kommen, nämlich,
dass die Eigenschaften sich nicht mehr ändern. Wenn die Eigenschaften zwischen konsekutive Ite-
rationen gleich bleiben, ist der Wert der Residuen zu betrachten um die Präzision der Ergebnisse
zu beurteilen. Verschiedene Monitore wurden implementiert um die Konvergenz zu gewährleis-
ten. Volumenmonitore von maximale und minimale Temperatur des Fluides wurden gezeigt.
Dieser Monitor ist hilfreich um Verläufe zu merken, die Probleme beinhalten. Die Änderung
des Wertes (normalerweise Erhöhung des Maximalwertes oder Verringerung des Minimalwertes)
bedeutet, dass Fluent von dem erwarteten Verhalten (möglicher Lösung) abweicht. Verschieden
Geschwindigkeits- und Temperaturmonitore werden implementiert. Diese Oberﬂächenmonitore
sind an verschiedene Punkte der Lanze deﬁniert (in cm ab Anfang der Lanze in positiven x-
Richtung 0 10 20 100 200 und Austritt). Das ermöglicht eine Überwachung des Verlaufs, sodass
seine Entwicklung bemerkbar ist. Als Monitore für die Spezies wurden in Austrittsbereich ein
Monitor für NaCl und ein Monitor für KCl deﬁniert.
Man kann eine ergebene Kurve von dieser Monitore 3.13 3.14 sehen.
Abbildung 3.13: Temperaturmonitor für maximale und minimale Temperatur
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Abbildung 3.14: Temperaturmonitor für zwei Punkte in der Lanze
Initialisierung und Rechnung
Die Initialisierung kann ein wichtiger Faktor der Berechnung sein. Es wurde beide von dem inlet
und von allen Zonen initialisiert, um zu vergleichen ob es einen großen Unterschied herausgibt,
aber nach eine geringe Zahl von Iterationen haben beide Simulationen sind ohne Unterschiede ge-
laufen und gleiche Ergebnisse erzeugt. Es wird mit eine Initialisierung, die alle Zonen betrachtet,
berechnet. Die Linien des Journals
/solve/initialize/compute-defaults/all-zones
/solve/initialize/initialize-flow
erledigen diese Initialisierung. Nach der Initialisierung kann die Simulation beginnen. Für diese
Arbeit sind die Simulationen mit einem Journal gesteuert. Das Journal ist ein Dokument mit
Anleitungen, die Fluent liest und reihenfolglich durchführt. Damit kann die Simulation auto-
matisiert werden, in dem man im Voraus alle Änderungen bestimmt und sie klar stellt in das
Dokument. Es ist ein sehr nützliches Werkzeug für allmähliche Rechnungen.
Für Vereinfachung und Hilfe der Berechnung für das Programm, wird eine teilweise Hinzufü-
gung der Problematik sehr empfohlen. Je komplexer das Problem, desto notwendiger wird diese
Vorsichtsmaßnahme. In Probleme wo es zahlreiche Modelle gibt, sie simultan zu lösen ist sehr
mühsam. Das Beste ist am Anfang nur die fundamentalste Modelle zu aktivieren und eine Lösung
davon zu erlangen. Und Schritt für Schritt weitere Modelle aktivieren bis zum Aktivierung des
ganzen Modells und Lösung des gesamten Problems zu bekommen.
Für dieses Problem sind Strömungs-, Turbulenz-, Spezies-, Energie- und Strahlungsgleichungen
zu ﬁnden. Von dem verschiedenen möglichen Vorgehensweise wurde sich für das im A.9 Anhang
sichtbares Journal entschieden. In diesem Fall ist die gesamte Kombination nicht besonders an-
strengend und es wurde eine fast gesamte Simulation von Anfang benutzt.
Es ist ersichtlich, dass die Reaktionen für Spurenstoﬀe, nicht viele Wärme erzeugen werden,
die Mengen sind sehr gering. Im Vergleich zum gesamten Flussströmung ist diese Wärme ver-
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nachlässigbar, die Änderung hat keine Auswirkung in dem Temperaturverlauf. Die Möglichkeit
Strömung, Turbulenz und Spezies erst zu berechnen, und danach die Energiegleichung zu aktivie-
ren hat keinen großen Unterschied ergeben (betrachtet wird die Rechnungszeit, der Rechenauf-
wand wird größer aber in einer nicht bemerkbaren Weise. Die Ergebnisse sind gleich). Natürlich
werden alle Spezies zusammenbetrachtet und entweder alle aktiviert oder deaktiviert im Block
sein. Das Kriterium nach der Versuche ist, dass von alle Modelle nur es sich lohnt, Strahlung am
Anfang zu deaktivieren, die die meisten Probleme ergibt. Strahlungsquellen werden nach einer
Zahl von Iterationen aktualisiert und damit ergeben sich Schwingungen an die Lösungen. Diese
Schwingungen bringen Unstabilität, weil die Lösung noch nicht bestimmt genug ist. Deswegen
wird die Strahlungsgleichung erst nach 4000 Iterationen aktiviert.
Das Journal ist ziemlich verständlich, die Begriﬀe verdeutlichen die Funktion des Befehls, aber
für weitere Erklärung und in den Fällen wo es ein Zahlencode steht, wird nachfolgend erklärt.
Die Anfangsbedingungen des Falles sind schon deﬁniert und die ersten Zeilen legen die Dis-
kretisierungsmethoden zu erster Ordnung Aufwind. Es wird das Konvergenzkriterium von 1E-3
deaktiviert. Die Gleichungen sind so angeordnet wie vorher erwähnt, nur Strahlungsgleichung
deaktiviert und die Initialisierung folgt. Die ersten Iterationen werden simuliert, der Fall wird
gespeichert und die Diskretisierungsmethoden zu zweiten Ordnung Aufwind geändert. Weite-
re Iterationen und Speichern. Die Diskretisierungsmethoden werden zurück in erster Ordnung
geändert und jetzt wird die Strahlungsgleichung aktiviert. Es wird auch die Strahlung von Parti-
keln aktiviert. Fall wird gespeichert und noch zur zweiter Ordnung geändert und weiter iteriert.
An diesem Punkt ist der gesamt Fall schon implementiert. In dem Journal stehen nur weitere
Iterationen und Änderungen an die URF von Partikeln.
Es wird gespeichert, sowohl Fall und Lösung als auch Monitoren, um alle Dateien zu behalten,
und das Programm wird geschlossen.
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Ergebnisse
Es gibt viele Zwischenergebnisse für diese Arbeit, aufgrund der Natur von der Numerischen
Simulation. Das Modell wird immer wieder umgebaut mit dem einzigen Ziel seine Anpassung
an die Wirklichkeit, an die experimentellen Daten zu verbessern. Diese partialen Ergebnisse sind
meistens eigentlich der Grund für die Änderung. In Abhängigkeit von den erhaltenen Proﬁle
entscheidet man sich für das eine oder das andere. Um ein nachvollziehbares Vorgehensweise
darzulegen, ist es am besten die Schritte reihenfolglich zu beweisen.
Es gibt zwei Fälle, die unabhängig voneinander betrachtet werden, obwohl der zweite auf der
erste Rücksicht aufnimmt. Auf der einen Seite gibt es der mit FactSage gelösten Fall. Diesen Fall
wird erst analysiert. Die davon ergebenen Daten sind für weitere Verbesserungen des zweiten
Falls in Betracht gezogen. Auf der anderen Seite gibt es der schrittweise entwickelter Fall. Dieser
Fall beginnt mit der Hinzufügung von den Reaktionen auf die einfache Strömung und wird
weiterentwickelt, mit Änderungen auf die UDFs und eine Erweiterung mit KCl. Der letzte Fall
von dieser Serie ist der in Modellbeschreibung 3 deﬁniertem Fall. Er ist am allgemeinsten Fall.
4.1 FactSage Fall
Der erste Teil des Falles ist die Simulation der Strömung in Fluent. Für einen solchen Fall ohne
Reaktion ist die Lösung der Strömung einfach. Mithilfe von dem Werkzeug CFD-Post werden
die Temperaturen in Excel exportiert. In Excel Datei FactSage stehen alle ergebenen Daten.
Es ergibt sich ein Temperaturverlauf für jede x-Stelle entlang der y-Richtung. An jeder x-Stelle
wurde die Massendurchschnittstemperatur berechnet 4.1 und mit jeder Temperatur wird mit
FactSage eine Verteilung in den verschiedenen Spezies. Die Gesamtmenge von Natrium wird von
Na(g), NaH(g), NaO(g), NaOH(g) und NaCl(g) addiert und alles als NaCl(g) dargestellt (fast
alles ist in alle Punkte in dieser Verbindung und die Daten stimmen die Ergebnisse von (Bläsing
und Müller 2012). Die weitere Simulationen sind auf diese Spezies konzentriert und zum Vergleich
Zwecke werden die FactSage Daten so vereinfacht). Die Temperaturwerte sind in Zellen AA und
die NaCl-Werte in AB. Eine graphische Darstellung dieser FactSage Gleichgewichtsdaten für die
erste Zentimeter sieht man in 4.2.
Zusätzlich wird die Zone der Lanze in zwei getrennt 4.1, wie in der Beschreibung schon erwähnt,
und mit den Temperaturen (AD AF) werden neue NaCl-Werte (AE AG) berechnet. Die Werte
werden in einen Gesamtwert von NaCl (AI) umgerechnet. Man kann der resultierende Verlauf
in 4.2 sehen. Alles was nicht gasförmig steht, wird in Form der NaCl(NCOB)-Schlacke sein. Die
Betrachtung folgt deswegen auf den gasförmigen Anteil.
Die Betrachtung des gasförmigen Massenanteils zeigt, dass nach 6 cm der Massenanteil drei
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Abbildung 4.1: Verlauf der Temperaturen (Gesamt-, Innen- und Wandtemperatur) für die erste
10 cm in der Lanze
Abbildung 4.2: Verlauf der NaCl Gleichgewichte für die erste 10 cm in der Lanze
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Größenordnungen verringert wird. Es wird diese Verringerung als völlige Kondensation angenom-
men, weil nach diesem Wert des gasförmigen Anteils vernachlässigbar ist. Das bedeutet, dass die
Übergangstemperatur für Gleichgewicht in den ersten Zentimeter unterschritten wird und die
stabilen Spezies sich verschieben. Die logarithmische Skala lindert die scharfe Änderung, die sehr
steil ist. Die Übergangstemperatur ist für den Fall 863,76 K laut FactSage. Dieser Wert kann
man in A.9 sehen. Diese Tabelle stellt ein Überblick an die Gleichgewichtsrechnungen für den
Temperaturbereich mit der Temperaturen von Übergängen explizit dar. Ab dieser Wert [x ≈1,03
m] beginnt die Kondensation. Es ist der Punkt ab dem der Massenanteil reduziert wird. An der
Spitze der Lanze ist die Strömung noch nicht genug gekühlt und der Massenanteil bleibt konstant,
und eins die Temperatur geringer ist, wirkt die Kondensation sofortig aus. Diese Darstellung ist
nicht sehr naturgetreu, deswegen wird versucht, diese besser darzustellen. Die Aufteilung auf
zwei Temperaturen ermöglicht eine weitere Diskussion.
Die Kondensation ist vollständig (nach dem genannten Kriterium) für die Berechnung mit
zwei Temperaturen nach 8 cm. Es wird ein bisschen nach hinten verschoben. Es ist interessant,
dass am Anfang der Darstellung ein bisschen schneller als bei dem Fall mit einer Temperatur
kondensiert. Da ist zu erklären, weil die Wandtemperatur sehr schnell zu geringere Temperaturen
gekühlt wird, und damit wirkt es die ersten Umwandlungen. Danach bleibt die Wandtemperatur
ungefähr gleich und die Kondensation dieser Bereich hat schon stattgefunden, deswegen ergibt
sich dieses Plateau, während der Innentemperatur noch langsam gesunken wird. Kurz nach 1,04
m wird die Übergangstemperatur für die Innentemperatur unterschritten und die Kondensation
löst sich aus. Die Darstellung zeigt ein identisches Verhalten, die Linien laufen parallel einander.
Die Aufteilung in zwei Temperaturbereiche hat gezeigt, dass die Kondensation ein bisschen
allmählicher geschieht. Der Punkt an dem die Kondensation völlig stattgefunden hat, verschiebt
sich ein bisschen nach hinten. Eine weitere Aufteilung wurde mehrere Zwischenstufe ergeben
und der Punkt weiter verschieben. Man interpretiert es als eine bessere Darstellung des Systems.
Die Temperatur Verläufe in y-Richtung sind in Fluent mit Berücksichtigung alle Gleichungen
berechnet. Die Diﬀusion wird in FactSage nicht berechnet, es wird aber eine sehr bestimmende
Größe in dem Problem sein. Die Aufteilung ist eine gute Repräsentation dieser Eﬀekt in der
Lanze. Deswegen wird die komplette Kondensation in die Wirklichkeit später zu erwarten. Diese
Information wird in die weitere Bearbeitung des Modells benutzt.
4.2 Entwickelter Fall
Das Problem wird weiter gelöst mit dem FLUENT Programm. Die von FactSage erhaltenen
Ergebnisse sind als erste Annäherung hilfreich, sind aber auch ungenügend. Das Ziel, das Ver-
halten von Alkalienfreisetzung darzustellen, sollte neue Information hervorbringen. Nach Stand
des Wissens erläutern die Daten von FactSage nichts unvorhersagbar, im Equilibrium mit diesem
Temperaturverlauf kondensiert den gesamten Anteil von Spurenstoﬀe. Es spricht auch die Loci
der Kondensation aus. Man bildet davon und erwartet schnelle Kondensation. Aber es sagt nichts
über die wirkliche Kondensation, die bestimmt nicht so schnell wie Equilibrium sein darf, und
auch nicht das wichtigste, wo geschieht diese Kondensation. Der Unterschied zwischen Partikel-
und Wandkondensation wird nicht gemacht.
Das ist der Anlass ein Modell im Fluent zu fahnden. Das Modell soll eine Erweiterung ergeben
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in einigen Sinne imWert von weniger chemischen Daten. In FactSage werden alle mögliche Spezies
betrachtet und ein Equilibrium zwischen alle berechnet. Die Liste von Spezies ist über 140 nach
einer Selektion. Das ist unübertragbar in Fluent, für das Modell soll eine Vereinfachung auf die
wichtigsten Elementen gemacht werden. Von der Formen im (Bläsing und Müller 2012) wurden
die häuﬁgste gewählt.
Die Arbeitsgrundlage des Modells für Fluent kommt aus (Balan u. a. 2013). Die Komplexi-
tät der Aufgabe bedeutet, dass ohne Daten, nicht viel gesagt werden kann. Vermutungen und
vernünftige Annahme sind das beste Vorgehensweise, um sinnvolle Ergebnisse zu erhalten.
4.2.1 Ursprüngliches Modell
Das ursprüngliche Modell ist ähnlich zu dem Modell von (Balan u. a. 2013) wie in (Krüger 2013)
implementiert. Das System hat nur NaCl und die Zusammensetzung des Trägergases ist anders
deﬁniert (Das gleiche als 3.9 aber ohne KCl oder mit Spezies KCl=0). Aufgrund der Ähnlichkeit
von Natrium Chlorid und Kalium Chlorid wird sich an Natrium Chlorid konzentriert, um die
Simulation zu probieren und danach wird die Simulation analog für Kalium Chlorid erweitert,
mit Berücksichtigung ihrer Stoﬀwerte. Die benutzte UDFs sind auch ein bisschen anders zu den
UDFs in A.8. Es gibt nur den Teil bezüglich NaCl, d.h. Reaktionen 1 und 2. Außerdem ist die
Deﬁnition von Maßstab des Abstands auch etwas anderes als die endgültige Deﬁnition, nämlich
#define Hwall 0.003
F_CENTROID(xface,f,t);
C_CENTROID(xcell,c0,t0);
d=Hwall-xcell[1];
if (xcell[0]<1)
{
d=sqrt(pow((Hwall-xcell[1]),2)+pow((1-xcell[0]),2));
}
Diese Deﬁnition wird als ursprünglicher d bezeichnet und ist der Mittelabstand der Zellen
an die Wand. Es ist einfacher deﬁniert als die von (Balan u. a. 2013), weil die 2D-Geometrie
es ermöglicht, der konstanter y-Wert von Wand festzulegen und nicht es durch F_CENTROID
herauszuholen. Bei einer 3D Geometrie wie die ursprüngliche Arbeit, ist die Lage von Wand oder
Zelle gar nicht bekannt und werden beide F_CENTROID und C_CENTROID Befehle benutzt.
4.2.2 Turbulenzmodelle
Verschiedene alternative Turbulenzmodelle von Fluent wurden angewendet, um seine Eﬀekte
an die Rechnung zu betrachten. Die Modelle waren einfach mit der in Fluent standardmäßigen
Modellkonstante implementiert.
• k −  Standard Modell mit standard Wandfunktionen.
• k −  RNG Modell mit verbesserter Wandbehandlung mit thermische Eﬀekte.
• k − ω Standard Modell mit geringerer Reynolds Korrektur und Scherströmung Korrektur.
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• k − ω SST Modell mit geringerer Reynolds Korrektur.
Alle Modelle haben die gleiche Verläufe ergeben, herausgestellt sind der Temperaturverlauf (in
4.3 4.4 zu vergleichen) und der Massenanteil Verlauf (in 4.5 4.6 zu vergleichen).
Der Vergleich von Ergebnisse zwischen alle Modelle ergibt keinen bemerkbaren Abweichungen
zwischen Lösungen, Konvergenz oder Präzision. In Bezug auf Rechenaufwand sind alle Modelle
ungefähr gleich. Zwischen alle Modelle wird sich für das k − -Modell entschieden. Es ist das
leistungsfähigste für praktischen technischen Strömungsberechnungen zurzeit. Seine Robustheit
und hinreichender Genauigkeit für eine Vielzahl von turbulenten Strömungen begründen, seiner
Verbreitung in Industriestrom- und Wärmeübertragungssimulationen. Nach (Ansys INC. 2013a)
wird empfohlen, die Benutzung des k − -Modells in Kombination mit der verbesserte Wandbe-
handlung.
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(a) k −  Standard Modell
(b) k −  RNG Modell
Abbildung 4.3: Temperaturverläufe für verschiedene Turbulenzmodelle
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(a) k − ω Standard Modell
(b) k − ω SST Modell
Abbildung 4.4: Temperaturverläufe für verschiedene Turbulenzmodelle
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(a) k −  Standard Modell
(b) k −  RNG Modell
Abbildung 4.5: Massenanteil Verläufe für verschiedene Turbulenzmodelle
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(a) k − ω Standard Modell
(b) k − ω SST Modell
Abbildung 4.6: Massenanteil Verläufe für verschiedene Turbulenzmodelle
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4.2.3 Lösungsverfahren
Wie schon erwähnt sind die verwendete Algorithmen SIMPLE und Coupled aufgrund des Cha-
rakters von dem Fall. Eine stationäre Berechnung für ein nicht einfaches Problem, mit zusätzliche
Modelle wie Spezies mit Reaktionen und diskrete Phase steht die Benutzung von SIMPLEC ge-
genüber. SIMPLEC zeigt keine besseren Konvergenzraten als SIMPLE. Die beste Methode des
ungekoppelten Verfahrens ist deswegen SIMPLE und es wird mit dem gekoppelten Verfahren
Coupled vergleicht.
SIMPLE Algorithmus erfordert keine weitere Eingabe, Coupled ist mit Verknüpfung von CFL-
Zahl deﬁniert. Das Coupled Verfahren wird mit einer CFL-Zahl von 0,5 implementiert. Die
Einstellung von der CFL-Zahl wurde am Anfang abgeschätzt. Die hohen Abweichungen beweisen,
dass die CFL-Zahl zu hoch ist und verringert werden sollte. So wird den Wert 0,5 eingestellt.
In (Ansys INC. 2013c) steht, dass die Reduzierung unter 10 von der CFL-Zahl nicht empfohlen
wird und in diesen Fälle der getrennte Algorithmus vorzugsweise zu nutzen. Beide Konvergenz
Residuen werden verglichen in 4.7.
(a) Konvergenz Residuen für SIMPLE (b) Konvergenz Residuen für Coupled mit CFL=0,5
Abbildung 4.7: Vergleich der Residuen für die zwei Lösungsverfahren
Nach 4.7 ist zu sehen, dass das Verfahren mit SIMPLE bessere Residuen aufzeigt, was sich
mit der Theorie der geringeren CFL-Zahl von (Ansys INC. 2013c) entspricht. Für diese Gründe
wird das SIMPLE Verfahren weiterhin für die Simulationen angewendet.
4.2.4 d-Deﬁnition
Wie in der Modellbeschreibung erwähnt, ist die Deﬁnition von Faktor d ein bisschen geändert
in dieser Arbeit gegenüber die Deﬁnition in (Balan u. a. 2013). Drei Alternativen wurden simu-
liert, der ursprünglicher Faktor d als Abstand zwischen Zellenschwerpunkt und Wand 2.18, die
hergeleitete Alternative aus Grenzschichttheorie 2.22 und die Formel mit Vernachlässigung des
Faktors vereinfacht.
Man sieht in 4.8, dass die Konvergenz sich gut für alle Varianten verhält. Die Daten weichen als
erwartet zwischen die verschiedene Simulationen ab, aber die Haltung der Konvergenz bedeutet,
dass die Änderung implementiert werden darf. Von der drei Fälle wird die d aus Grenzschicht
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(a) Konvergenz Residuen für d-
(Balan u. a. 2013)
(b) Konvergenz Residuen für d-
Grenzschicht
(c) Konvergenz Residuen für
Formel ohne d
Abbildung 4.8: Residuen für verschiedene d-Alternativen
Herkunft als aussagekräftiger gehalten. Die Idee ein Maßstab der Länge in die Formel hinzufü-
gen ist sehr wesentlich, die Deposition ist natürlich von Abstand abhängig. Das Problem mit
der Berechnung in ursprünglichem Modell ist die große Abhängigkeit der Ergebnisse von diesem
Gitter-Maßstab, deswegen wird sich für die d von Grenzschicht entschieden, die eine Gitterun-
abhängigkeit verschaﬀt.
4.2.5 Kalibrationsparameterschätzung
Der Kalibrationsparameter wurde am Anfang als 0.01 gesetzt, gleich als das von (Balan u. a.
2013) genommen. Man kann sehen, dass ein Größenordnung Abschätzung zwischen ursprüngli-
ches Modell und neue Deﬁnition der d 4.1 ergibt, dass für das benutzte Gitter mit der neuen
Deﬁnition von d ganz andere Größe in Spiel kommen und der Parameter dementsprechend va-
riiert sein sollte. Diese Änderung ist eine Korrektion, weil es nur eine Änderung ist, um die
gitterabhängige Ergebnisse nachzuahmen. In Wirklichkeit sind diese Ergebnisse nicht validiert,
es ist unbekannt, wie gut die Ergebnisse den experimentellen Daten darstellen. Man kann sich
für eine ganz andere Gittergröße entscheiden und dadurch wirkt einen großen Einﬂuss auf die
Ergebnisse. Die Gittergröße wurde gewählt, um wandnah Eﬀekte darstellen zu können, es ist
aber für andere Rechnungen entscheidend geworden und ihre Relevanz wird durch der Kalibra-
tionsparameter behandelt.
dmax,GS
dmax,Gund
=
0, 003
2, 5E − 7 = 12000 (4.1)
Die Entscheidung für den Kalibrationsparameter wird mit der Anpassung an die FactSage
Daten getroﬀen. Mit der Austrittstemperatur ergibt das Equilibrium ein nullen Anteil von NaCl
gasförmig am Austritt, und aufgrund der Länge der Lanze (3,49m) wird erwartet, dass es so ist.
Ab den gleichen Wert für den Parameter, mit der neuen Deﬁnition von d sind die Ergebnisse der
Simulation unrealistisch. Der Wert muss an diese Änderung angepasst werden. Unter Analyse der
Größenordnung kann ein besserer Wert abgeleitet werden. Diese Simulation mit ein CDR=100
entspricht ungefähr die Simulationen vor die Änderung. Die Werte und das Verhältnis der Spezies
entsprechen die Berechnungen mit (Balan u. a. 2013). Das ist zu erwarten, da die Änderung des
Parameters versucht, genau das zu verursachen. Es ist erwähnenswert, dass diese Ergebnisse
zufälligerweise als Referenz genommen sind, da das Gitter eine andere Größe haben könnte.
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Sie werden als Referenz behalten, weil sie sinnvoll und realistisch sind und für Vergleichszwecke
nützlich sind, aber eine Validierung durch Experimente ist immer am meisten empfohlen. Für die
verschiedene CDR Werte sind die Lösungen betrachtet, besonders die NaCl-Verläufe. Sie sind die
Proﬁle die am meist verändert werden. Für kleinere Werte als die gebrauchte Korrektion ergibt
sich natürlich weniger Kondensation. Ein Grenzwert für den Parameter ist gefunden, indem die
berechnete Kondensation von Natrium Chlorid zu gering ist. Die NaCl am Austritt ist 1E-7
für CDR=1 und 1,6E-12 für CDR=10. Für den Wert CDR=1 ist es ein Größenordnung unter die
Eintrittskonzentration. Mit der getroﬀene Annahme, dass alle NaCl kondensiert, wenn der Anteil
drei Größenordnungen unter liegt, bedeutet es, dass am Austritt nicht die gesamte Menge von
NaCl kondensiert hat. Dieser Wert ergibt nicht sinnvolle Verläufe und steht außer der Bereich des
Parameters. Der erste Wert, der Kondensation erzeugt, ist dann CDR = 10. Weitere Simulationen
mit verschiedene CDR-Werte ergeben die in 4.1 zusammengefasste Werte.
Tabelle 4.1: NaCl Austrittswert in Abhängigkeit von dem Kalibrationsparameter CDR
CDR NaCl am Austritt NaCl 40 cm
100 8,6E-27 4E-9
1000 4,4E-28 4E-9
10000 4,2E-29 4E-9
Das zeigt, dass die Formel sehr empﬁndlich ist und die Kondensationsrate die Verläufe stark
beeinﬂussen können. Es zeigt auch, dass der Einﬂuss immer kleiner wird. In den ersten Abschät-
zungen gibt es große Senkungen für die NaCl aber danach wird der Einﬂuss minimisiert. Eine
Betrachtung der Werte, die erst drei Größenordnungen unter der Eintrittswert liegen, legt der
Punkt am 40 cm. Nach FactSage ist es ab 6 cm. Die Tabelle weist eine Änderung neben null auf
diesen Wert auf. Ab CDR=1E5 ist der Anteil für NaCl gleich null am Austritt. Für diese und
größere Werte ist NaCl an 40 cm auch 4E-9. Es ändert sich nicht weiter, was eine Begrenzung
beweist. Es wird angenommen, dass der Grund dafür die Diﬀusion ist. Dass die Deposition nicht
weiter beeinﬂusst, weil die Spezies schon diﬀusionsbegrenzt ist.
Der Wert 1E5 ist für CDR angenommen, da es der Mindestwert ist, der nähe Ergebnisse zu
den Daten von FactSage vermittelt. Die Parameterstudie ist nützlich, um zu sehen, dass der
Kalibrationsparameter zumindest ein Wert von bis zu 1E15 zugeordnet sein darf und sinnvolle
Ergebnisse werden erhalten. Die Ergebnisse ändern sich nicht nach weitere Vergrößerungen ab
1E5. Der andere Grenzwert liegt an CDR=10 oder CDR=100 je nachdem wie man die komplette
Kondensation deﬁniert. Unter den Wert wird keine Kondensation erzeugt, die Kondensationsrate
wird zu gering.
In 4.9b kann man sehen, wie der Wert für NaCl-Massenanteil in der Lanze ein Meter abwärts
(das Ende des Außenbereiches kann als Referenz gelten) schon unter 1E-12 liegt. Das Massen
Ungleichgewicht überschritt in den ganzen Bereich nicht die Größenordnung O(10−11).
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(a) NaCl Verlauf an die Spitze
(b) NaCl Verlauf
Abbildung 4.9: Ergebene Proﬁle mit Kalibrationsparameter CDR=1E5
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(a) Temperaturproﬁl
(b) Geschwindigkeitsproﬁl
Abbildung 4.10: Ergebene Proﬁle mit Kalibrationsparameter CDR=1E5
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4.2.6 Parameterstudie
Auf die vorherige Simulationen basierend, mit der neue d von Grenzschicht und der Kalibrati-
onsparameter CDR=1E5 festgesetzt, wird ein Parameterstudie von der wichtigsten Parameter
gemacht, um deren Einﬂuss zu analysieren. Die relevantesten Parameter sind Eintrittsparameter
vom Trägergas und Betriebsbedingungen des Reaktionsrohrs: Geschwindigkeit des Gases, Ein-
trittstemperatur des Gases, Eintrittskonzentration von Spurenstoﬀe im Trägergas und Betriebs-
druck. Die extrem Werte, die sie annehmen können, sind analysiert, um ein großer Vergleich zu
haben.
Geschwindigkeit
Für die Geschwindigkeit wird der gedoppelte Wert genommen. Es ist erwartet ein Einﬂuss von der
Geschwindigkeit an die Deposition, dass schnellere Geschwindigkeiten längere Bereiche brauchen
für die Deposition. Das Modell berücksichtigt in der Formel nicht der Einﬂuss von Geschwin-
digkeit direkt, durch irgendwelchen Reynolds abhängigen Faktor (nur der Wert für d variiert
aufgrund der neuen Geschwindigkeit, aber es hat keinen bemerkbaren Einﬂuss auf die Deposi-
tion). Die größte Änderung liegt an den neuen Temperaturverlauf. Die höhere Geschwindigkeit
ergibt einen neuen Temperaturverlauf (fast gleich zum Grundfall 4.11a), die Temperatur bleibt
etwa höher ein bisschen länger. Die Deposition wird von Geschwindigkeit beeinﬂusst, die Abwei-
chung wird größer abwärts. Der Unterschied ist nah zu null, die Verminderung von NaCl ist von
gleicher Größenordnung 4.11b.
Temperatur
Die Eintrittstemperatur wird als 1873 K gesetzt. Die Zieltemperatur für das Reaktionsrohr ist
noch größer, aber eine maximale erreichte stabile Betriebstemperatur ist 1873 K. Diese höhere
Temperatur ändert den Temperaturverlauf, die Änderung ist aber nicht besonders groß in Ten-
denz. Außer Eintrittsbereich, wo die Temperatur natürlich größer ist, ähnelt sich die Temperatur
sehr schnell dem Grundfall. Das Proﬁl von Massenanteil bleibt andeutungsweise gleich.
Konzentration
Der Massenanteil wird als 100 ppmw gesetzt. Die Konzentration in normalem Fall ist schon
eine Größenordnung übertrieben und dieser Parameter wird für diesen Studie an einen extremen
Wert gesetzt. Die Menge für NaCl wird von dem N2 Anteil weggenommen, der Trägergas mit
größtem Anteil. Die Änderung von dem Wert ist sehr gering in Vergleich mit Absolutwerte, die
Eigenschaften des Gases bleiben unverändert. Der Temperaturverlauf ist genauso gleich wie der
Grundfall 4.13a und der NaCl-Massenanteil ist von gleichem Trend (parallel), es weicht in der
Größenordnung aber ab 4.13b.
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(a) Temperaturproﬁle
(b) NaCl-Massenanteilsproﬁle
Abbildung 4.11: Temperatur- und NaCl Massenanteilsproﬁl für Grundfall und doppelte Ge-
schwindigkeit
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(a) Temperaturproﬁle
(b) NaCl-Massenanteilsproﬁle
Abbildung 4.12: Temperatur- und NaCl Massenanteilsproﬁl für Grundfall und Fall mit 1873 K
Eintrittstemperatur
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(a) Temperaturproﬁle
(b) NaCl-Massenanteilsproﬁle
Abbildung 4.13: Temperatur- und NaCl Massenanteilsproﬁl für Grundfall und Fall mit 100 ppmw
Eintrittskonzentration
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Druck
Der Druck wird als 40 bar gesetzt, ungefähr der Zieldruck für das PiTER, der 50 bar ist. Wie die
Anlage getrieben ist, wird das Verhältnis C/O gleich 1 und die CO2-Konzentration gleich 30%
(70% N2) gehalten. Das bedeutet eine Änderung von Betriebsdruck ändert die Massenströme
und die Gaszuführung von N2 wird größer, um die Verhältnisse mit der von O2 zu gleichen. Mit
Erhöhung des Druckes folgt eine Verdünnung für alle Spezies zugunsten von N2. Die Eintrittszu-
sammensetzung hat dieser Eﬀekt berücksichtigt, mit Aktualisierung der Massenanteilwerte. Die
Verdünnung wird vereinfacht, in dem man der Eﬀekt mit 4.2 berechnet.
wbet = wref
Pref
Pbet
(4.2)
Die Referenzdruck und Betriebsdruck sind bekannt und die Umrechnung von Massenanteil in
Grundfall zur Massenanteil mit hohem Druck ist automatisch. Damit ist einfach eine achtfache
Reduktion der Eintrittsmassenanteil für alle Spezies. N2 ist in Fluent, als was bis eins fehlt
berechnet, es ist der mehrheitliche Spezies im Trägergas.
Dieser Fall hat die größten Abweichungen mit Grundfall. Es gibt zwei Gründe dafür, auf der
einen Seite ist die Abkühlungstemperatur (Wandtemperatur der Lanze) größer, weil für einen
neuen Druck die Siedetemperatur von Wasser größer ist und die Wandtemperatur wurde in
Abhängigkeit zu dieser Temperatur deﬁniert. Auf der anderen Seite vergrößert der große Be-
triebsdruck den Massenstrom viel (größere Dichte) und das bedeutet, dass auch ein größerer
Wärmeabzug gebraucht wird. Die beiden führen zu dieser Temperaturproﬁl 4.14a mit langsa-
mere Abkühlung und größer Endtemperatur. Der Massenanteil 4.14b spiegelt die sehr langsame
Kondensation wieder. Am Anfang ist der Wert für 40 bar kleiner wegen der Verdünnung, aber
das Proﬁl ist viel ﬂacher und am Austritt wird nur eine Reduktion bis 2E-12 erreicht (im Ver-
gleich mit 7E-23 von Grundfall). Es ist auch eine vollständige Kondensation aber viel langsamer
entlang der ganzen Lanze.
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(a) Temperaturproﬁle
(b) NaCl-Massenanteilsproﬁle
Abbildung 4.14: Temperatur- und NaCl Massenanteilsproﬁl für Grundfall und Fall mit 40 bar
Betriebsdruck
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4.2.7 Partikelerweiterung des Modells
Eine der grundlegenden Fragen der Arbeit ist die Aufteilung von der Kondensation. Zu der
Kenntnis, dass alle Spurenstoﬀe entlang der Lanze kondensieren, so dass am Ende völlig konden-
siert sind, sollte auch wie schnell die Kondensation stattﬁndet erklärt werden, und so gut wie
möglich eine Aufteilung von der Kondensation an die verschiedene mögliche Kondensationsorte.
Die für diese Arbeit berücksichtigten Ablagerungsverfahren sind an der Wand und an der Par-
tikel. Bis jetzt wurde die Kondensation an der Wand bearbeitet ohne Partikel Reaktion. 100%
der Kondensation ist natürlich an der Wand. Eine Erweiterung des Modells wird gebraucht, um
weitere Information herauszuholen, die die Problematik der Messung lösen.
Die Partikel Reaktion (reaction-2) ist in der Mechanismus hinzugefügt und dadurch ergibt sich
Deposition an der Partikel. Die Asche-Partikel sind schon in Fluent deﬁniert (für die Strömung
wurde die Interaktion der Partikel berücksichtigt) und der Reaktionsrate ist in der UDF durch
die Makro DEFINE_PR_RATE deﬁniert A.8.
Der Fall hat jetzt zusätzliche Information zu den Partikel und deren Zusammensetzung. Die
Zusammenfassung der erste Fall ist in 4.2 zu sehen. Die Verfolgung von Partikel wurde vollstän-
dig geschaﬀt und es gibt zwei Ziele für die Partikel, entweder in der Außenströmung oder in der
Lanzenströmung. Von Interesse ist die Partikel die im Inneren der Lanze sind aber eine kurze
Überlegung für den äußeren Bereich ist auch bedeutsam. Man sieht, dass in der Außenströmung,
eine Steigerung der NaCl stattﬁndet. Die Reaktion an der Wand ist nur für die Innenwand der
Lanze deﬁniert, die Reaktion an der Oberﬂäche von Partikel aber, geschieht überall. Das be-
deutet, dass falls die Sättigungstemperatur unterschritten wird, wird sich NaCl an die Partikel
ablagern. Die äußere Wand der Lanze ist auch gekühlt, so dass die Außenströmung auch ab-
gekühlt wird. Aufgrund der Geometrie ist diese Abkühlung viel geringer, aber die Partikel, die
sich nah zur Wand bewegen, werden kälteren Temperaturen erreichen und sind der Grund die-
ser Ablagerung in Außenströmung. Es ist gut zu beachten, dass eine viel kleinere Ablagerung
stattﬁndet (das bestätigt, dass die Abkühlung viel schwacher ist), der Massenstrom ist höher
aber die Ablagerung ist sechs Größenordnungen geringer. Die meiste Ablagerung an Partikel
geschieht in der Lanze, aber die kondensierte Menge ist sehr gering. Die Analyse ist für Spuren-
stoﬀe, so dass die globalen Werte auch sehr gering sind. Nachfolgend werden die Werte besser
betrachte, mit einer Umrechnung. Der Fall hat jetzt zusätzliche Information zu den Partikel und
deren Zusammensetzung. Die Zusammenfassung der erste Fall ist in 4.2 zu sehen. Die Verfolgung
von Partikel wurde vollständig geschaﬀt und es gibt zwei Ziele für die Partikel, entweder in der
Außenströmung oder in der Lanzenströmung. Von Interesse ist die Partikel die im Inneren der
Lanze sind aber eine kurze Überlegung für den äußeren Bereich ist auch bedeutsam. Man sieht,
dass in der Außenströmung, eine Steigerung der NaCl stattﬁndet. Die Reaktion an der Wand ist
nur für die Innenwand der Lanze deﬁniert, die Reaktion an der Oberﬂäche von Partikel aber, ge-
schieht überall. Das bedeutet, dass falls die Sättigungstemperatur unterschritten wird, wird sich
NaCl an die Partikel ablagern. Die äußere Wand der Lanze ist auch gekühlt, so dass die Außen-
strömung auch abgekühlt wird. Aufgrund der Geometrie ist diese Abkühlung viel geringer, aber
die Partikel, die sich nah zur Wand bewegen, werden kälteren Temperaturen erreichen und sind
der Grund dieser Ablagerung in Außenströmung. Es ist gut zu beachten, dass eine viel kleinere
Ablagerung stattﬁndet (das bestätigt, dass die Abkühlung viel schwacher ist), der Massenstrom
ist höher aber die Ablagerung ist sechs Größenordnungen geringer. Die meiste Ablagerung an
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Partikel gescheht in der Lanze, aber die kondensierte Menge ist sehr gering. Die Analyse ist für
Spurenstoﬀe, so dass die globale Werte auch sehr gering sind. Nachfolgend werden die Werte
besser betrachte, mit einer Umrechnung.
Tabelle 4.2: Partikel Daten für R=1
Schicksal Spezies
Spezies Inhalt [kg/s]
Ursprünglich Endgültig
Unvollständige
NaCl(s) 0 0
C(s) 0 0
Außenströmung
NaCl(s) 1,097E-25 1,191E-18
C(s) 1,097E-5 1,097E-5
Lanzenströmung
NaCl(s) 2,138E-27 3,120E-12
C(s) 2,138E-7 2,138E-7
Es wird eine Kalibrationsparameterschätzung von Partikelreaktion gemacht. Es wird genauer
an der Einﬂuss von der CDR betrachtet. Da die Aufteilung der Kondensation wichtig für die
Arbeit ist, werden die Parameter variiert, um deren Einﬂuss an diese Aufteilung zu sehen. Ein
Faktor R wird als Verhältnis zwischen Kalibrationsparameter für Partikelreaktion CDR,part und
Wandreaktion CDR,wand deﬁniert. Damit ist zu sehen, wie viel die Reaktion an der Partikelober-
ﬂäche gefördert ist, wenn der Parameter vergrößert wird. In 4.2 gibt es die Ergebnisse für einen
Fall mit beiden Reaktionen gleich deﬁniert, mit gleichem Kalibrationsparameter. Danach wird
die Partikel Reaktion hundertfach vorgezogen 4.3.
Tabelle 4.3: Partikel Daten für R=100
Schicksal Spezies
Spezies Inhalt [kg/s]
Ursprünglich Endgültig
Unvollständige
NaCl(s) 0 0
C(s) 0 0
Außenströmung
NaCl(s) 1,097E-25 1,097E-25
C(s) 1,097E-5 1,097E-5
Lanzenströmung
NaCl(s) 2,140E-27 8,053E-11
C(s) 2,140E-7 2,140E-7
Es ist nicht besonders sichtbar ein Vergleich in dieser Form. Deswegen wird es umgerechnet,
um ein Anteil von der Deposition an den Partikel zu bekommen. Die zwei Fälle sind in 4.4 zu
vergleichen.
Für den Fall R=1 wird angenommen, dass die Reaktion an Außenbereich null ist, weil man
bestätigt hat, dass es 6 Größenordnung geringer als in der Lanze ist. Man sieht eine Aufteilung
von 1% an der Partikeloberﬂäche und 99% an der Wand, zwei Größenordnungen größer. Diese
Aufteilung begründet die Annahmen, dass Partikeleﬀekte und Interaktionen mit der Wand viel
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Tabelle 4.4: Aufteilung der Deposition an Partikel in Abhängigkeit von R
R=1
Gesamtmenge Aufteilung an Partikel Oberﬂäche
NaCl Gesamt in Lanze 3,54E-10
NaCl an Partikel 3,12E-12 0,88%
NaCl an Wand 3,51E-10 99,12%
R=100
Gesamtmenge Aufteilung an Oberﬂäche
NaCl Gesamt in Lanze 6,89E-10
NaCl an Partikel 8,05E-11 11,69%
NaCl an Wand 6,08E-10 88,31%
weniger Stoﬀe beitragen als die direkte Deposition an der Wand.
Die Aufteilung kann durch das Verhältnis zwischen beide Reaktionen stark beeinﬂusst werden.
Logischerweise wenn die Reaktion an die Partikel bevorzugt wird, wird der Anteil, die an die
Partikel ablagert, größer. Die Wichtigkeit der Änderung ist relativ, die Änderung des Parameters
ist sehr groß genommen, als Extremwert, und die Wirkung, die es hat, ist eine Steigerung einer
Größenordnung. Der Einﬂuss des Parameters für die Wandreaktion war diﬀusionsbegrenzt und
ab einem Wert konnte das Proﬁl nicht weiterbeeinﬂusst werden. In dieser Tabelle 4.4 wird aber
klar, dass für die Partikel die Reaktion noch nicht begrenzt ist. Die Partikel bewegen sich in
Bereiche mit hohen vorhandenen Massenanteile von NaCl. Die Diﬀusion in der Strömung ist
nicht ein begrenzender Faktor für die Reaktion.
Es ist hilfreich zu sehen, wie groß der Eﬀekt des Parameters ist, aber man hat kein Grund,
zwei unterschiedliche Kalibrationsparameter zu benutzen, für die zwei Reaktionen. Beide Reak-
tionen sind das Gleiche, und die beste Annäherung wird geschätzt, beide Reaktionen mit einem
selben Wert von Kalibration zu nehmen. Das Verhalten von der Ablagerung ist gleich an die
verschiedenen Orte. Eine viel größere Ablagerung an der Wand ist sinnvoll, da die verfügbare
Wandoberﬂäche sehr groß in Vergleich zu verfügbare Partikeloberﬂäche ist. Außerdem sind die
Partikel als sphärisch genommen, in Wirklichkeit werden sie porös sein, mit schwer zugänglicher
Oberﬂäche.
In A.15 stehen die Daten für den gleichen Fall in einem anderen Iterationspunkt. Nach Betrach-
tung von der Residuen, werden Oszillationen für die NaCl-Residuen bemerkt. Die Änderungen
könnten Ungenauigkeiten der Lösung verursachen. Deswegen wird die Lösung an 15000 (nor-
malerweise wird die Lösung für 20000 Iterationen genommen) mit der andere verglichen. Die
Ergebnisse sind exakt gleich für beide Stellen. Für 8000 Iterationen sind die Daten anders, in
gleicher Größenordnung aber nicht genau dieselbe. Wenn die Lösung konvergiert hat, ändern
sich die Daten nicht mehr, auch wenn der Löser von Fluent weiter rechnet und die Residuen
schwingen. Der Grund dafür ist die Aktualisierung von Quellen für die diskrete Phase alle 50
Iterationen.
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4.2.8 KCl-Erweiterung
Letztendlich wird das gesamte Problem für KCl erweitert. Es ist eine Verdoppelung von alle
NaCl bezogene Modelle für die Implementierung an KCl. Die Problemstellung ist genauso die
von 3. Die UDFs sind in exakt in A.8 zu sehen.
(a) Temperaturproﬁl (b) Geschwindigkeitsproﬁl
Abbildung 4.15: Temperatur- und Geschwindigkeitsproﬁl für allgemeiner Fall
Das Temperaturproﬁl in 4.15a ist gleich wie in vorherigen Fälle. Eine sehr schnelle Abkühlung
erfolgt in der Absaugung mit der Lanze. Wie man in 4.16a sehen kann, ﬁndet die Abkühlung
in den ersten Zentimeter statt. Die gesamte länge der Lanze abwärts bleibt in der geringen
Temperaturen 4.16b. Das Geschwindigkeitsproﬁl 4.15b ist wie man es erwarten würde, mit einem
Jet an der Spitze der Absaugung, ein Proﬁl mit nuller Wandgeschwindigkeit und maximale
Geschwindigkeit in Rohrmitte.
(a) Erste 40 cm (b) Global
Abbildung 4.16: Darstellung der Temperatur in Achse der Lanze für allgemeiner Fall
Diese sehr schnelle Abkühlung verursacht eine starke Kondensation in den ersten Zentimeter.
Für beide Spezies ist das in der Proﬁle 4.17 zu sehen. Man kann einen kleinen Unterschied zwi-
schen beide Spezies anmerken. Die KCl Massenanteil bleibt ein bisschen länger größer als für
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NaCl. Das ist in Übereinstimmung mit der Sättigungstemperaturen, die ein bisschen geringer für
KCl als für NaCl ist. Die Werte von Discrete Phase Sources für DPM nacl<g> -1,48101e-10
kg/s und für DPM kcl<g> Source -2,375e-10 kg/s bestätigen, dass beide Spezies ein analo-
ges Verhalten haben. Die Depositionsraten für beides Spezies sind ungefähr gleich, der kleine
Unterschied liegt an den Depositionsorte. Die maximal Werte sind dahin verschoben, wo die
Sättigungstemperatur der Spezies unterschritten wird, für KCl ein bisschen nach hinten.
(a) NaCl (b) KCl
Abbildung 4.17: Verläufe der Spezies für allgemeiner Fall an die Spitze
Abbildung 4.18: Verläufe der NaCl und KCl vorne in der Lanze
Eine Graphische Darstellung der Daten 4.18 zeigt auch das gleiche ununterscheidbare Verhal-
ten von beide Spezies. Das Kriterium von drei Größenordnungen damit die Kondensation als
vollständig beurteilt wird, wird erst am 30-40 cm erreicht. Wie man sehen kann, in den ersten 10
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cm wird der Massenanteil eine Größenordnung gesunken, viel langsamer als die Gleichgewichts-
berechnungen.
Die Verfolgung von Partikel ist fast komplett. Der Teil von unvollständige verfolgte Partikel
sollte unter 5% immer sein, damit die Partikel Daten richtig sind. In den Fall 4.5 ist es 0,1% und
für alle Simulationen ist es etwa so geblieben. Das bedeutet gute DPM Daten sind zu erwarten.
Tabelle 4.5: Partikel Verfolgungsstatistiken
Anzahl von Partikel Schicksal
2600 gesamt nachverfolgt
2597 entgangen
0 abgebrochen
0 gefangen
0 eingedampft
3 unvollständig
Tabelle 4.6: Partikel Daten für allgemeinen Fall
Schicksal Spezies
Spezies Inhalt [kg/s]
Ursprünglich Endgültig
Unvollständige
NaCl(s) 1,490E-27 1,490E-27
KCl(s) 1,490E-27 1,490E-27
C(s) 1,490E-7 1,490E-7
Außenströmung
NaCl(s) 1,367E-24 1,367E-24
KCl(s) 1,367E-24 1,367E-24
C(s) 1,367E-4 1,367E-4
Lanzenströmung
NaCl(s) 2,077E-26 6,08E-11
KCl(s) 2,077E-26 3,079E-10
C(s) 2,077E-6 2,077E-6
Die DPM Übersicht für den Fall 4.6 zeigt Ablagerung an der Partikeloberﬂäche in der Lanze
(grüne Zellen). Es gibt der kleine Anteil von unvollständige verfolgte Partikel, die wie gesagt nicht
besorgniserregend ist. Der Anteil die mit der Partikel geht ist auch etwa 1% für beide Chloride
(0,9% für NaCl und 1,6% für KCl). Es ist ein bisschen größer für KCl, ein Grund dafür konnte
die niedrigere Sättigungstemperatur sein. Der KCl Massenanteil bleibt länger in hohen Werte in
der Lanze und das erlaubt, dass die Partikel niedrigere Temperaturen erreichen. Damit wenn die
Ablagerung an der Partikel abgelöst wird, die KCl, die verfügbar ist, ist größer. Auf der anderen
Seite, ist die notwendige Temperatur von der Partikel zu unterschreiten auch geringer. Es ist
plausibler, dass der Unterschied wegen Materialeigenschaften entsteht. Die Molekulargewichte
sind etwas anders, und die beobachteten Depositionsraten sind größer für KCl, was diese Theorie
unterstützt. Der Zusammenhang dazwischen ist nicht sicher belegt, aber die Ergebnisse sind
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eindeutig, dass die größte Menge an der Wand ablagert und an der Partikel eine sehr kleine
Menge im Vergleich deponiert.
Die Monitoren zur Konvergenz für allgemeiner Fall 4.19 zeigen, dass die betrachteten Variablen
sich nicht mehr ändern. Die konvergierte Lösung ist präzis, in dem die Residuen 4.19 sind unter
1E-3 für Kontinuitätsgleichung und kleiner 1E-4 für den Anderen. Für Spezies ist ein Wert unter
1E-5 vorgeschlagen. Nach der Erweiterung mit KCl sind beide relevante Spezies in dem Bereich
von dieser Größenordnung (für den Fall mit nur NaCl ist es völlig unter geblieben). Fluent
hat wachsende Probleme zur Handlung von vielen Spezies. Aufgrund der sinkenden Tendenz der
Residuen ist die Lösung konvergiert, auch wenn sie wegen der diskreten Phasen Quellen schwingt.
Die Konvergenz ist in diesen Fällen der gesamten Tendenz unterworfen. Ein stabiler Verlauf oder
sich reduzierend zeigt Konvergenz.
(a) Monitor der Temperatur (b) Monitor der Geschwindigkeit
Abbildung 4.19: Monitoren für allgemeiner Fall
Abbildung 4.20: Residuen für alle Gleichungen des allgemeinen Falles
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4.3 Vergleich
Eine Validierung des Systems kann nicht nachgewiesen werden, da keine experimentellen Daten
vorliegen. Die Daten von allgemeiner Fall lassen sich schwer mit FactSage Ergebnisse vergleichen.
Die Kondensation ist viel langsamer, der Punkt, an dem die Kondensation vollständig ist, nach
Kriterium der Verringerung in drei Größenordnungen, verschiebt sich von 8 cm bis 40 cm. Man
sollte merken, dass die FactSage Daten auch nicht völlig realistisch sind, wegen die Annahmen
von unendlich Mischungszeit und Gleichgewicht, und Fluent berücksichtigt diese Parameter wie
Strömgeschwindigkeit in seine Berechnungen, so dass seine Ergebnisse näher zur Realität liegen.
In 4.21 sieht man, dass der Charakter von FactSage sehr sofortig ist, während in Fluent die
Änderung viel allmählicher ist.
Von beiden Simulationen ergibt sich, dass die Abkühlung sehr stark ist, und das aufgrund
dieses starkes Abkühlungsproﬁl, die Kondensation an der Spitze anfängt und vorne stattﬁndet.
Die Größe der Lanze bedeutet, dass am Ende der Lanze alles vor langem kondensiert hat. Im
extremen Fall ist es in 40 cm kondensiert. Solche Ergebnisse sind nicht überraschend und die
Simulation ist überﬂüssig, um solche Folgerungen zu treﬀen.
FactSage ermöglicht die Distribution in verschiedenen Verbindungen, was nicht in dieser Arbeit
von Interesse ist, aber die mehrheitliche Verbindung sind die Chloride. Es ergibt keine Daten über
Partikelverhalten und Deposition. Dafür sind die Simulationen von Fluent sehr bedeutend. Die
Deposition entsteht an der Wand, mit einer Menge von nur 1% an der Partikel. Auf dieser Kennt-
nis liegt das große Interesse der Arbeit. Die Simulationen haben konsistent die Wandreaktion als
viel bedeutender vorgestellt.
Abbildung 4.21: Vergleich der FactSage und Fluent Ergebnisse
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5.1 Zusammenfassung
In dieser Arbeit wurde eine Betrachtung an die Kondensation von Spurenstoﬀe gründlich stu-
diert. Auf die zahlreiche Kompliziertheiten musste das System viel vereinfacht werden. Von dem
gesamten System wurden die Absauglanze und der Absaugbereich genauer repräsentiert. Von
der zahlreichen möglichen Interaktionen und Umwandlungen wurden die wichtigsten auftreten-
de Phänomene berücksichtigt, nämlich Wärmeübertragung, Kondensation und Strömung mit
Partikel. Eine erste Annäherung des Problems mit dem Programm FactSage und ein mit Fluent
berechneter Temperaturverlauf ermöglichte Gleichgewichtsberechnungen für alle beteiligte Spezi-
es. Sie hat ergeben, dass die Kondensation von Spurenstoﬀe in den ersten Zentimeter stattﬁndet.
Die Gleichgewichtsberechnung ergibt starke Proﬁle für die Spezies, wenn die Übergangstempe-
ratur unterschritten wird. Das geschieht in den ersten 6-8 cm. Eine schnelle Kondensation ist zu
erwarten, in der Wirklichkeit wird bestimmt nicht so abrupt sein, es wird sich ein allmählicherer
Verlauf geben.
Nach der Betrachtung von Theorie der Partikel und Kondensation konnte ein einfaches Modell
in Fluent für das System gebildet werden, das die Kondensation mit einem Formel von Arbeit
(Balan u. a. 2013) darstellt. Der Formel wird weiterentwickelt und kalibriert. Damit ergeben sich
Verläufe wo die Kondensation in den ersten 30-40 cm stattﬁndet. Diese Ergebnisse sind als plau-
sibel gehalten. Beide Rechnungen haben verschiedene Annahmen und aufgrund der Annahmen
sind die Ergebnisse anders. Die Annahme von Gleichgewicht, völlig gemischte Spezies mit unend-
licher Zeit um Equilibrium zu erreichen ist nicht realistisch. Die Simulationen von Fluent sind
diﬀusionsbegrenzt. Die Ergebnisse der Simulation mit Fluent sind deswegen wirklichkeitsnäher
als die Gleichgewichtsrechnungen betrachtet.
Der Einﬂuss der wichtigsten Parameter wurde geprüft, Eintrittsgeschwindigkeit, -temperatur,
-massenanteil von Spurenstoﬀe und Betriebsdruck. Der Einﬂuss der Parameter ist klein mit Aus-
nahme von Betriebsdruck, der die Temperaturabkühlung und damit die Kondensation hemmt.
Um die weiteren Aufgabenstellungen zu behandeln, wurde speziﬁsch die Kondensation an der
Wand und der Oberﬂäche von Aschepartikel studiert. Diese zwei Phänomene sollten zumindest
betrachtet werden, wenn man eine Aufteilung von der Ablagerung an die verschiedenen Orte
bekommen möchte. Die Ergebnisse zeigen, dass alle Kondensation an der Wand stattﬁndet.
Die Ablagerung an der Partikel ist von Art 2 Größenordnungen kleiner als die Ablagerung an
der Wand. Das ist durch die verfügbare Oberﬂäche zu verstehen. Die Partikeloberﬂäche ist viel
geringer als die verfügbare Wandoberﬂäche, deswegen ﬁndet die meisten Ablagerung an der Wand
statt.
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Das System wird für andere Chloride erweitert. Nach dieser Erweiterung weitere Simulationen
sind durchgeführt, die Ergebnisse davon sind gleich. Der Art von Kondensation für NaCl und
KCl ist gleich, was ermöglicht, beide Spezies mit gleichem Modell zu beschreiben. Die Ergebnisse
sind für beide Spezies ungefähr gleich, die Aufteilung ist von gleicher Ordnung und der einzige
Unterschied ist die Kondensation wird an die entsprechende Temperatur geschehen.
5.2 Hinweise für zukünftigen Arbeiten
In dieser Arbeit wurde die Kondensation speziﬁsch an der Wand und der Oberﬂäche von Asche-
partikel mit einem Formel von Arbeit (Balan u. a. 2013) dargestellt. Eine berücksichtigte Alterna-
tive für die Darstellung der Kondensation ist die Keimbildung und Keimwachstum. Dafür gibt es
der Population Balance Module, der die Behandlung von solcher Größenverteilungen ermöglicht.
Die Makros DEFINE_PB_NUCLEATION_RATE und DEFINE_PB_GROWTH_RATE wä-
ren für das Problem geeignet. Die Schwierigkeiten gegen diese Vorgehensweise hatten mehr mit
dem Mangel an beide experimentelle und theoretische Daten zu tun. Mit mehreren Daten wä-
re eine Einsetzung in Fluent möglich und vorzuziehen. Das Modell ist umfassender und stellt
mehr Steuerung und Daten über die Kondensation bereit. Die Trennung in Keimbildung und
Keimwachstum ist interessant und ermöglicht unabhängige Variationen von beiden Phänomene.
Fluent bietet ein anderes Modell, Solidiﬁcation & Melting, das leider nicht benutzt werden
kann. Hoﬀentlich wird in nächsten Versionen das Modell verbessert und verwendbar in Kombi-
nation mit den anderen gebrauchten Modellen. Zur Standpunkt ist es jetzt ein ganz speziﬁsches
Modell, deren Benutzung in Verbindung mit der Volume of Fraction Multiphase Modell steht.
Kritisch gesehen ist das erzeugte System robust für die verschiedenen Betriebspunkte aber
die Parameterstudien zeigen, dass es nicht sehr empﬁndlich ist. Das System kann durch das
Kalibrationsparameter beeinﬂusst werden, aber die Betriebsparameter haben kleinen Einﬂuss
eingewirkt außer der Druckänderung, die die größte Auswirkung gehabt hat. Das bedeutet eine
bessere Modellierung mit mehr Daten gebaut werden sollte, die tiefer das System betrachtet und
mehr Bedingungen beinhaltet. Die Forschung wird bestätigen, ob in Wirklichkeit der Einﬂuss von
dieser Parameter gering ist oder das System diese vernachlässigt und es verbessert sein sollte, um
diese Eﬀekte zu beinhalten. Die Ergebnisse sind als sinnvoll erachtet, aber zusätzliche Forschung
kann das Verständnis von alle Faktoren vervollständigen.
Die Präzision des Systems wird gefährdet. Je komplexer das System dargestellt wird, desto
schlechter sind die Residuen geworden, besonders für Spezies. Für den Fall mit nur NaCl steht
der Wert zwischen 1E-5 und 1E-6. Als KCl hinzugefügt wird, oszillieren beide zwischen 1E-4
und 1E-5. Für die Kontinuitätsgleichung ist es ungefähr gleich über 1E-4 geblieben und damit
ist der limitierende Faktor der Präzision die Gleichungen für Spezies (die Residuen für Spezies
sind anspruchsvoller als für die Kontinuitätsgleichung). Man merkt es im manche Ergebnisse an
bestimmten Iterationen, dass die sich ergebene Proﬁle mehr variieren.
Eine Verbesserung von Interesse ist eine instationäre Berechnung. Das Problem ist oﬀensicht-
lich von der Zeit abhängig. Die Absaugung dauert 5-10 Minuten, wobei am Anfang die Deposition
null ist und ständig zunimmt. Es ist zu vermuten, dass ein großer Teil der Problematik ist, der
Fall von Wanddepositionen ab bestimmten Größen. Deswegen ist eine instationäre Lösung mit
Transient von Fluent ansprechend. Ein Versuch zur Benutzung hat die folgende Information ge-
80
5.2 Hinweise für zukünftigen Arbeiten
liefert. Falls man druckbasierende Löser benutzt, soll man PISO Schema wählen. Es gibt Fälle,
in denen der PISO Schema zu Zeitaufwändig ist und SIMPLE oder SIMPLEC wird empfohlen,
besonders bei geringen Zeitschritten, z.B. Verbrennung. Der PISO Algorithmus mit Nachbar Kor-
rektur wird allen transienten Strömungsberechnungen wärmstens zu empfehlen wenn man einen
großen Zeitschritt wie in diesem Fall verwenden möchte. Für die transiente Formulierung wurde
die beschränkte zweiter Ordnung implizite Formulierung besser geeignet sein, es bietet höhere
Genauigkeit und mehr Stabilität an. Um die Initialisierung zu machen, kann man die Daten einer
stationären Lösung einlesen. Die Anfangsbedingungen sind entscheidend. Am interessantesten ist
es zu sehen wie die Deposition anwächst, deswegen wäre eine Initialisierung mit dem Fall ohne
Reaktionen einzusetzen. Es wird empfohlen die Variablen zu extrapolieren um absolute Residuen
zu verringern und Konvergenz zu verbessern. Sie weist Fluent die Lösungswerte für den nächsten
Zeitschritt unter Verwendung einer Taylor-Reihenentwicklung vorherzusagen, und gibt die als
eine Anfangsschätzung für die inneren Iterationen des aktuellen Zeitschritts. Man sollte merken,
dass die nicht iterative Solver nicht verfügbar mit der DO und DPM Modelle ist.
Die instationäre Simulation liefert viel mehr Information, aber es fordert ein experimentell
bewiesenes Modell an. Das aktuelle Modell sollte weiterentwickelt werden und erst danach wäre
die instationäre Einsetzung vernünftiger.
Es ist notwendig Experimenten durchzuführen, um Daten zu haben. Die CFD Programme
sind ein sehr gutes Werkzeug insofern sie an die Realität angepasst sind. Ein nur theoretischer
Einsatz kommt immer mit Ungewissheit und muss durch experimentelle Ergebnisse bestätigt
werden. Alle möglichen Verbesserungen des Modells verlangen experimentelle Ergebnisse.
In diesem Aussichtspunkt wird ein Experiment empfohlen. Das Ziel des Experiments ist die
Entwicklung der Kondensation festzustellen. Wenn der Kondensationsverlauf genau bekannt
wird, kann die Simulation besser an ihn angepasst werden. Ein mögliches Experiment ist die
Durchführung von Trägergas mit einer bekannte Menge von NaCl in Röhre von verschiedenen
Längen, die gleich abgekühlt sind. Mit Messwerte am Austritt von Temperatur und NaCl-Anteil
kann eine Korrelation für das Verhältnis in Abhängigkeit der Temperatur gefunden werden. Es
wird als vernünftig gesehen, die Experimente so viel wie möglich zu vereinfachen, mit N2 als Trä-
gergas und nur NaCl. Das Experiment soll ein Verständnis der tretenden Grundlagen ermöglichen
und allgemeines Wissen liefern. Danach sollten weitere Experimente mit Partikel durchgeführt
werden, wo die Aufteilung an Partikel und Wand festgelegt soll.
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Anhang A
Gestaltung des Anhangs
A.1 Zeichnungen
AutoDWG DWGSee Trial Version. http://www.autodwg.com
Please goto http://www.autodwg.com to register the program,the note will be removed.
Abbildung A.1: Zeichnung der Probennahmelanze für 50 bar
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Abbildung A.2: Zeichnung des Reaktionsrohres
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A.1 Zeichnungen
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Partikel und 
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Abbildung A.3: Problemstellung
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1) Partikeladhäsion
2) Partikeltrennung
3) Partikelabstöße
4) Partikelablagerung
5) Fall vom Wandkondensation
6) Kondensation an Asche an der Wand
1
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1
1
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Abbildung A.4: In der Lanze bei der Absaugung stattﬁndende Phänomene
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A.2 Gitterbilder
A.2 Gitterbilder
Abbildung A.5: Kleinste Zellen an der Wand
Abbildung A.6: Darstellung der Verfeinerung bis zur Wand
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Abbildung A.7: Beweis der größere Knotendichte in der Lanze
A.3 Material Eigenschaften
Tabelle A.1: Eigenschaften von Stahl
Eigenschaft Wert
Density [kg/m3] 8030
Speciﬁc Heat [J/kg −K] 502,48
Thermal Conductivity [W/m−K] 16,27
Absorption Coeﬃcient [1/m] 0
Refractive Index 1
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Tabelle A.2: Eigenschaften und Deﬁnition der Injektion
partinlet
Injection Type surface
Release from Surface inlet
Particle Type Combusting
Material coal-lv
Diameter Distribution rosin-rammler
Discrete Phase Domain none
Devolatilizing Species nacl<g>
Custom Laws
First Law Inert Heating
Second Law Surface Combustion
Third Law Inert Heating
Point Properties
Temperature [K] 1473
Velocity Magnitude [m/s] 1,01
Total Flow Rate [kg/s] 0,00013889
Min. Diameter [m] 1E-6
Max. Diameter [m] 0,0008
Mean Diameter [m] 0,00012
Spread Diameter 1,0905
Number of Diameters 100
Scale Flow Rate by Face Area D
Inject Using Face Normal Direction D
Physical Models Drag Law spherical
Multiple Reactions
Species Mass Fractions
nacl<s> 1E-20
kcl<s> 1E-20
c<s> 1
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Tabelle A.3: Eigenschaften von Partikel Material
Eigenschaft Wert
Material Type combusting-particle
Material coal-lv
Density [kg/m3] 1400
Speciﬁc Heat [J/kg −K] 1680
Latent Heat [J/kg] 0
Vaporization Temperature K 400
Volatile Component Fraction [%] 0
Binary Diﬀusivity [m2/s] 4E-5
Particle Emissivity 0,9
Particle Scattering Factor 0,9
Swelling Coeﬃcient 1,4
Combustible Fraction [%] 100
Reaction Heat Absorved by Solid [%] 30
Devolatilization Model [1/s] 0
Combustion Model multiple-surface-reactions
Composition Dependent Speciﬁc Heat D
Tabelle A.4: Allgemeine Eigenschaften der NaCl(s)
Eigenschaft Wert
Density [kg/m3] 2170
Viscosity [kg/m− s] kinetic-theory
Molecular Weight [kg/kmol] 58,44
Standard State Enthalpy [J/kmol] -4,1112E+8
Tabelle A.5: Allgemeine Eigenschaften der NaCl(g)
Eigenschaft Wert
Density [kg/m3] incompressible-ideal-gas
Thermal Conductivity [W/m−K] kinetic-theory
Viscosity [kg/m− s] kinetic-theory
Molecular Weight [kg/kmol] 58,44
Standard State Enthalpy [J/kmol] -1,8142E+8
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Tabelle A.6: Allgemeine Eigenschaften der KCl(s)
Eigenschaft Wert
Density [kg/m3] 1984
Thermal Conductivity [W/m−K] 6,7
Viscosity [kg/m− s] kinetic-theory
Molecular Weight [kg/kmol] 74,551
Standard State Enthalpy [J/kmol] -4,3668E+8
Tabelle A.7: Allgemeine Eigenschaften der KCl(g)
Eigenschaft Wert
Density [kg/m3] incompressible-ideal-gas
Thermal Conductivity [W/m−K] kinetic-theory
Viscosity [kg/m− s] kinetic-theory
Molecular Weight [kg/kmol] 74,551
Standard State Enthalpy [J/kmol] -2,1468E+8
Tabelle A.8: Eigenschaften des Gasgemisches
Eigenschaft Wert
Density [kg/m3] incompressible-ideal-gas
Speciﬁc Heat [J/kg −K] mixing-law
Thermal Conductivity [W/m−K] mass-weighted-mixing-law
Viscosity [kg/m− s] mass-weighted-mixing-law
Mass Diﬀusivity [m2/s] kinetic-theory
Thermal Diﬀusion Coeﬃcient [kg/m− s] kinetic-theory
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A.4 FactSage
Tabelle A.9: Überblick an Extrakt von FactSage Daten in Abhängigkeit zur Temperatur
Temperatur Molen
T [K] H2(g) N2(g) H2O(g) CO(g) CO2(g) NaCl(g) NaCl(NCOB)
423 0,51559 0,10550 0,21737 4,61E-11 1,5719E-8 1,129E-21 1,6858E-7
473 0,51559 0,10550 0,21744 2,533E-9 2,5741E-7 1,049E-18 1,6858E-7
523 0,51559 0,10550 0,21744 6,549E-8 2,5259E-6 2,5849E-16 1,6858E-7
573 0,51562 0,10550 0,21740 9,681E-7 1,6933E-5 2,3943E-14 1,6858E-7
623 0,51577 0,10550 0,21726 9,338E-6 8,4719E-5 1,056E-12 1,6857E-7
673 0,51632 0,10550 0,21670 6,443E-5 3,3576E-4 2,6186E-11 1,6855E-7
723 0,51811 0,10550 0,21491 3,389E-4 1,0925E-3 4,119E-10 1,6816E-7
773 0,52291 0,10550 0,21012 1,414E-3 2,9529E-3 4,4982E-9 1,6408E-7
823 0,53348 0,10550 0,19954 4,777E-3 6,5572E-3 3,6567E-8 1,3201E-7
863,76 0,54812 0,10550 0,18490 0,011117 0,010708 1,6858E-7 0
873 0,55225 0,10550 0,18078 0,013224 0,011719 1,6858E-7 0
923 0,57923 0,10550 0,15380 0,03030 0,016671 1,6858E-7 0
973 0,61158 0,10550 0,12145 0,05819 0,018903 1,6858E-7 0
1023 0,64469 0,10550 0,08833 0,09470 0,017203 1,6858E-7 0
1073 0,67375 0,10550 0,05928 0,13254 0,012812 1,6858E-7 0
1101,38 0,68713 0,10550 0,04589 0,15140 0,010073 1,6856E-7 0
1123 0,68660 0,10550 0,04643 0,15194 9,536E-3 1,6856E-7 0
1173 0,68552 0,10550 0,04751 0,15302 8,454E-3 1,6853E-7 0
1223 0,68462 0,10550 0,04840 0,15392 7,559E-3 1,6847E-7 0
1273 0,68388 0,10550 0,04915 0,15466 6,814E-3 1,6835E-7 0
1323 0,68325 0,10550 0,04977 0,15529 6,188E-3 1,6811E-7 0
1373 0,68272 0,10550 0,05030 0,15582 5,658E-3 1,6767E-7 0
1423 0,68227 0,10550 0,05075 0,15627 5,207E-3 1,6688E-7 0
1473 0,68188 0,10550 0,05114 0,15665 4,820E-3 1,6555E-7 0
96
A.5 Rosin-Rammler Distribution
A.5 Rosin-Rammler Distribution
Tabelle A.10: Distribution von Durchmesser der Asche Partikel
Durchmesser [µm] Gemittelter Durchmesser des
Intervalls d¯i [µm]
Anteil wi [%]
0,03-0,3 0,2 0,000
0,3-4,45 2,4 3,918
4,45-21,21 12,8 12,687
21,21-66,69 43,9 24,143
66,69-124,57 95,6 24,498
124,57-209,69 167,1 20,473
209,69-352,95 281,3 9,605
352,95-594,1 473,5 4,274
594,1-811,97 703,0 0,402
811,97-1000 906,0 0,000
d¯ =
∑
d¯iwi∑
wi
= 120, 06 (A.1)
n =
ln(− lnYd)
ln(d/d¯)
(A.2)
Diese wird für alle Intervalle berechnet und den Mittelwert wird als Größenverteilungspara-
meter genommen.
n ≡ n¯ = 1, 0905 (A.3)
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A.6 Randbedingungen Parameter
Tabelle A.11: Randbedingungen der probe-out-wall und probe-top-wall
Modell Eigenschaft Wert oder Wahl
Momentum
Wall Motion Stationary Wall
Shear Condition No Slip
Thermal
Thermal Conditions Temperature
Temperature [K] 435,05
Material Name Steel
Radiation
BC Type opaque
Diﬀuse Fraction 1
Species Boundary Condition
H2 Zero Diﬀusive Flux
CO Zero Diﬀusive Flux
CO2 Zero Diﬀusive Flux
NaCl(g) Zero Diﬀusive Flux
KCl(g) Zero Diﬀusive Flux
DPM Discrete Phase Model Conditions reﬂect
98
A.6 Randbedingungen Parameter
Tabelle A.12: Randbedingungen der probe-outlet
Modell Eigenschaft Wert oderWahl
Momentum
Gauge Pressure [Pa] 0
Backﬂow Direction Normal to Boundary
Turbulence Speciﬁcation Method Intensity and Hydraulic Diameter
Backﬂow Turbulent Intensity [%] 5
Backﬂow Hydraulic Diameter [m] 0,006
Thermal Backﬂow Total Temperature [K] 435,05
Radiation
External Black Body
Temperature Method
Boundary Temperature
Internal Emissivity 1
Species Mass Fractions
H2 0
CO 0
CO2 0
NaCl(g) 0
KCl(g) 0
DPM Discrete Phase BC Type escape
Tabelle A.13: Randbedingungen der main-outlet
Modell Eigenschaft Wert oder Wahl
Momentum
Gauge Pressure [Pa] 0
Backﬂow Direction Normal to Boundary
Turbulence Speciﬁcation Method Intensity and Hydraulic Diameter
Backﬂow Turbulent Intensity [%] 5
Backﬂow Hydraulic Diameter [m] 0,0446
Thermal Backﬂow Total Temperature [K] 1473
Radiation
External Black Body
Temperature Method
Boundary Temperature
Internal Emissivity 1
Species Mass Fractions
H2 0
CO 0
CO2 0
NaCl(g) 0
KCl(g) 0
DPM Discrete Phase BC Type escape
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Tabelle A.14: Randbedingungen der outer-wall
Modell Eigenschaft Wert oder Wahl
Momentum
Wall Motion Stationary Wall
Shear Condition No Slip
Thermal
Thermal Conditions Temperature
Temperature [K] 1473
Material Name Steel
Radiation
BC Type opaque
Diﬀuse Fraction 1
Species Boundary Condition
H2 Zero Diﬀusive Flux
CO Zero Diﬀusive Flux
CO2 Zero Diﬀusive Flux
NaCl(g) Zero Diﬀusive Flux
KCl(g) Zero Diﬀusive Flux
DPM Discrete Phase Model Conditions reﬂect
A.7 Partikel Fall
Tabelle A.15: Partikel Daten für R=1 an einer anderen Iterationsstelle
Schicksal Spezies
Spezies Inhalt [kg/s]
Ursprünglich Endgültig
Unvollständige
NaCl(s) 0 0
C(s) 0 0
Außenströmung
NaCl(s) 1,097E-25 1,191E-18
C(s) 1,097E-5 1,097E-5
Lanzenströmung
NaCl(s) 2,138E-27 3,120E-12
C(s) 2,138E-7 2,138E-7
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Tabelle A.16: Massenströme für die zwei Fälle
R=1
Massenstrom [kg/s] NaCl-Massenanteil NaCl-Massenstrom [kg/s]
inlet 1,563E-3 1E-6 1,563E-9
probe-outlet 2,02E-5 0 0
main-outlet 1,543E-3 7,84E-7 1,21E-9
R=100
Massenstrom [kg/s] NaCl-Massenanteil NaCl Massenstrom [kg/s]
inlet 1,563E-3 1E-6 1,563E-9
probe-outlet 1,98E-5 0 0
main-outlet 1,544E-3 5,67E-7 8,75E-10
A.8 UDF
A.8.1 Wandreaktion
#include "udf.h"
#define MWtot 9.8513
#define MWNaCl 58.443
#define MWKCl 74.551
#define Hwall 0.003
#define Rho 2170
/* Antoine Coefficients NaCl*/
#define ANaCl 3.56682
#define BNaCl 5200.904
#define CNaCl -317.409
/* Antoine Coefficients KCl*/
#define AKCl 4.78236
#define BKCl 7440.691
#define CKCl -122.709
/*
0 H2
1 CO
2 CO2
3 NaCl-gas
4 KCl-gas
5 N2
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Selected Solid Species
? NaCl<s>
? KCl<s>
? C<s>
*/
DEFINE_SR_RATE(wall,f,t,r,mw,yi,rr)
{
//yi mass fractions of gas species at the surface and the coverage of site species
cell_t c0 =F_C0(f,t);
Thread *t0=t->t0;
real xcell[ND_ND],xface[ND_ND];
real psatNaCl,psatKCl,p_operating,ptot,pi;
real T;
real xsatNaCl, xsatKCl;
real d;
T=C_T(c0,t0);
if (T<400)
{
T=400;
}
/* Antoines Law: Log(P)= A-(B/(C+T)) */
psatNaCl=(pow(10,(ANaCl-(BNaCl/(T+CNaCl)))))*100000;
psatKCl=(pow(10,(AKCl-(BKCl/(T+CKCl)))))*100000;
p_operating = RP_Get_Real ("operating-pressure");
ptot= C_P(c0,t0)+p_operating;
//xsat mole fraction
xsatNaCl=psatNaCl/ptot;
xsatKCl=psatKCl/ptot;
F_CENTROID(xface,f,t);
C_CENTROID(xcell,c0,t0);
d=MIN(5*sqrt(1.32e-4*(xcell[0]-1)),0.003);
*rr=0;
//NaCl-gas-->NaCl<s>
if (STREQ(r->name, "reaction-1"))
{
if((yi[3]-(xsatNaCl*(MWNaCl/(MWtot))))>=0)
102
A.8 UDF
{
*rr = MAX(100000*(C_R(c0,t0)*C_DIFF_EFF(c0,t0,3)*(yi[3]-
(xsatNaCl*MWNaCl/MWtot))/d)/MWNaCl,0);
}
}
//KCl-gas-->KCl<s>
if (STREQ(r->name, "reaction-3"))
{
if((yi[4]-(xsatKCl*(MWKCl/(MWtot))))>=0)
{
*rr = MAX(100000*(C_R(c0,t0)*C_DIFF_EFF(c0,t0,4)*(yi[4]-
(xsatKCl*MWKCl/MWtot))/d)/MWKCl,0);
}
}
}
A.8.2 Partikelreaktion
#include "udf.h"
#define MWtot 9.8513
#define MWNaCl 58.443
#define MWKCl 74.551
/* Antoine Coefficients NaCl*/
#define ANaCl 3.56682
#define BNaCl 5200.904
#define CNaCl -317.409
/* Antoine Coefficients KCl*/
#define AKCl 4.78236
#define BKCl 7440.691
#define CKCl -122.709
/*
0 H2
1 CO
2 CO2
3 NaCl-gas
4 KCl-gas
5 N2
Selected Solid Species
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? NaCl<s>
? KCl<s>
? C<s>
*/
DEFINE_PR_RATE(part,c,t,r,mw,ci,p,sf,dif_i,cat_i,rr)
{
/*
c - Cell index of current particle
*t - cell thread for particle
*r - data structure that represents the current reaction
*mw - array containing gaseous and surface species MW
*ci - array containing gas partial pressures
*p - Tracked_Particle data structure that contains data
related to the particle being tracked (P_DIAM(p); P_MASS(p))
*sf - array containing mass fractions of the solid species
in the particle char mass at the current time step
dif_i - Diffusion controlled species as defined in the
Reactions panel for the current reaction
cat_i - Catalyst species as defined in the Reactions
panel for the current reaction
rr - Pointer to array containing particle reaction rate kmol/s.
*/
real xcell[ND_ND];
real psatNaCl,psatKCl,p_operating,ptot,pi;
real T;
real xsatNaCl, xsatKCl,xNaCl,xKCl;
real d[ND_ND];
T=C_T(c,t);
if (T<400)
{
T=400;
}
/* Antoines Law: Log(P)= A-(B/(C+T)) */
psatNaCl=(pow(10,(ANaCl-(BNaCl/(T+CNaCl)))))*100000;
psatKCl=(pow(10,(AKCl-(BKCl/(T+CKCl)))))*100000;
p_operating = RP_Get_Real ("operating-pressure");
ptot= C_P(c,t)+p_operating;
//xsat mole fraction
xsatNaCl=psatNaCl/ptot;
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xNaCl=ci[3]/ptot;
xsatKCl=psatKCl/ptot;
xKCl=ci[4]/ptot;
C_CENTROID(xcell,c,t);
d[0]=P_POS(p)[0]-xcell[0];
d[1]=P_POS(p)[1]-xcell[1];
*rr=0;
//NaCl<s>-->NaCl<g>
if (STREQ(r->name, "reaction-2"))
{
if((xNaCl-xsatNaCl)>=0)
{
*rr =(100000*C_R(c,t)*C_DIFF_EFF(c,t,3)*(xNaCl*MWNaCl/MWtot-
xsatNaCl*MWNaCl/MWtot)/(NV_MAG(d)))*P_DIAM(p)*P_DIAM(p)*M_PI;
}
}
//KCl<s>-->KCl<g>
if (STREQ(r->name, "reaction-4"))
{
if((xKCl-xsatKCl)>=0)
{
*rr =(100000*C_R(c,t)*C_DIFF_EFF(c,t,4)*(xKCl*MWKCl/MWtot-
xsatKCl*MWKCl/MWtot)/(NV_MAG(d)))*P_DIAM(p)*P_DIAM(p)*M_PI;
}
}
}
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A.9 Journal zur Lösung
;DISCRETIZATION
/solve/set/discretization-scheme/mom 0
/solve/set/discretization-scheme/species-0 0
/solve/set/discretization-scheme/species-1 0
/solve/set/discretization-scheme/species-2 0
/solve/set/discretization-scheme/species-3 0
/solve/set/discretization-scheme/species-4 0
/solve/set/discretization-scheme/temperature 0
/solve/set/discretization-scheme/disco 0
/solve/set/discretization-scheme/k 0
/solve/set/discretization-scheme/epsilon 0
/solve/monitors/residual/criterion-type 3
;EQUATIONS MODELLE ZUSCHALTEN
/solve/set/equations/flow y
/solve/set/equations/species-0 y
/solve/set/equations/species-1 y
/solve/set/equations/species-2 y
/solve/set/equations/species-3 y
/solve/set/equations/species-4 y
/solve/set/equations/temperature y
;EQUATIONS MODELLE ABSCHALTEN
/solve/set/equations/disco n
;INITIALISIERUNG
/solve/initialize/compute-defaults/all-zones
/solve/initialize/initialize-flow
;ITERATION 2000
/solve/iterate 2000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/set/discretization-scheme/mom 1
/solve/set/discretization-scheme/species-0 1
/solve/set/discretization-scheme/species-1 1
/solve/set/discretization-scheme/species-2 1
/solve/set/discretization-scheme/species-3 1
/solve/set/discretization-scheme/species-4 0
/solve/set/discretization-scheme/temperature 1
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/solve/set/discretization-scheme/disco 1
/solve/set/discretization-scheme/k 1
/solve/set/discretization-scheme/epsilon 1
;ITERATION 4000
/solve/iterate 2000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/display/set-window 1
/display/save-picture convergence_residuals-%i.png
/solve/set/discretization-scheme/mom 0
/solve/set/discretization-scheme/species-0 0
/solve/set/discretization-scheme/species-1 0
/solve/set/discretization-scheme/species-2 0
/solve/set/discretization-scheme/species-3 0
/solve/set/discretization-scheme/species-4 0
/solve/set/discretization-scheme/temperature 0
/solve/set/discretization-scheme/disco 0
/solve/set/discretization-scheme/k 0
/solve/set/discretization-scheme/epsilon 0
/define/models/dpm/options/particle-radiation y
/solve/set/equations/disco y
;ITERATION 6000
/solve/iterate 2000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/set/discretization-scheme/mom 1
/solve/set/discretization-scheme/species-0 1
/solve/set/discretization-scheme/species-1 1
/solve/set/discretization-scheme/species-2 1
/solve/set/discretization-scheme/species-3 1
/solve/set/discretization-scheme/species-4 0
/solve/set/discretization-scheme/temperature 1
/solve/set/discretization-scheme/k 1
/solve/set/discretization-scheme/epsilon 1
/solve/set/discretization-scheme/disco 0
;ITERATION 8000
/solve/iterate 2000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
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/display/set-window 1
/display/save-picture convergence_residuals-%i.png
/solve/set/discretization-scheme/disco 1
/solve/set/under-relaxation/dpm 0.5
;ITERATION 10000
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/display/set-window 1
/display/save-picture convergence_residuals-%i.png
/display/set-window 2
/display/save-picture tmaxtmin-%i.png
/display/set-window 3
/display/save-picture vel0-%i.png
/display/set-window 4
/display/save-picture vel1-%i.png
/display/set-window 5
/display/save-picture temp0-%i.png
/display/set-window 6
/display/save-picture temp1-%i.png
/display/set-window 7
/display/save-picture nacl-%i.png
/display/set-window 8
/display/save-picture kcl-%i.png
;ITERATION 15000
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/display/set-window 1
/display/save-picture convergence_residuals-%i.png
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;ITERATION 20000
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/solve/iterate 1000
/file/write-case-data/fall_05-%i.cas.gz
/display/set-window 1
/display/save-picture convergence_residuals-%i.png
/display/set-window 2
/display/save-picture tmaxtmin-%i.png
/display/set-window 3
/display/save-picture vel0-%i.png
/display/set-window 4
/display/save-picture vel1-%i.png
/display/set-window 5
/display/save-picture temp0-%i.png
/display/set-window 6
/display/save-picture temp1-%i.png
/display/set-window 7
/display/save-picture nacl-%i.png
/display/set-window 8
/display/save-picture kcl-%i.png
/exit
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